NOTIZEN

Die Doppelstruktur von geschmolzenem Thal-
lium nach der Fourier-Analyse der Intensitats-
kurve

R. Leonnaror und H. Ricurer

Max-Planck-Institut fiir Metallforschung, Stuttgart
(Z. Naturforschg. 21 a, 179—180 [1966] ; eingeg. am 19. Dezember 1965)

Nach Ricurer und Bremmme [!, vgl. S. 1073 und
Tab. 2] tritt der r;}/3-Abstand in der T1-Schmelze be-
vorzugt auf. Das geschmolzene Tl wurde daher erneut
untersucht. In den Abb.1 bis 4 sind vier Atomvertei-
lungskurven von Tl bei verschiedenen Temperaturen
wiedergegeben (Schmelzpunkt: Ts=302,5 °C).

In Abb.1 markieren die eingezeichneten Pfeile ¥
die Atomabstinde der dichtesten Kugelpackung (Kugel-
modell-Struktur), und zwar auf die Untersuchungstem-
peratur Ty ~==350 °C bezogen. Der kiirzeste Atom-
abstand r;=3,46 A (12 Atome) fixiert das erste Maxi-
mum; weitere Maxima folgen bei r;}/3=5,99 A (18
Atome) und bei r,1/6,67=8,93A (12 Atome) [a-Tl:
ag=3,45 A; cu/ag=1,60]. Die Atomabstinde bzw. die
Maxima bei 2r,'=6,50 A und 3r,'=9,75 A, gekenn-
zeichnet durch die Pfeile |, sind der Flichengitter-
Struktur mit r;"=3,25 A als kiirzestem Atomabstand
zuzuordnen. Das Maximum bei 3 r;"=9,75 A ist durch
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Abb. 1. s;=0 bis s,=smax.=10,5.
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einen benachbarten Atomabstand der Kugelmodell-
Struktur nach kleinen Abstandswerten verschoben.

Nach Ricarer und Hanprmann 2 lockert die Kugel-
modell-Struktur mit wachsender Temperatur auf, und
die Flachengitter-Struktur mit ihren geringen Abstands-
schwankungen der Atome tritt immer stirker hervor. So
bestimmt in Abb. 2 (Ty =500 °C) die Flichengitter-
Struktur die Lage des ersten Maximums bei r,"=3,25 A
und wie in Abb. 1 die Maxima bei 2r,/=6,50 A
und 3r,"=9,75A. Der kiirzeste Gitterabstand von
B-Tl, oberhalb 230 °C bestiindig, mit aw=3,87 A ist
aw/2-VY3=3,35A; er ist nicht mit dem kiirzesten
Atomabstand r,’=3,25A der Flichengitter-Struktur
identisch. Von den Atomabstinden der Kugelmodell-
Struktur treten die Abstinde r;}/3=5,99 A und r,}/7
=9,15 A mit 24 Atomen auf. Zum ersten Male gelang
es hier:

a) den r,)/3-Abstand durch FouriEr-Analyse der
Intensitatskurve zu erhalten und

b) die Kugelmodell- und die Flichengitter-Struktur,
also beide Strukturen, nebeneinander in der
Atomverteilungskurve nachzuweisen.

In den Bereichen der dichtesten Kugelpackung ist der
Atomabstand r;” <ry=r;, nicht méglich; es miissen
daher in kleinsten Bereichen der TI1-Schmelze zwei
Strukturen nebeneinander vorkommen.
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Abb. 2. s,=0 bis s,=smax.=11,6.
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Abb.1 und 2. 4 @ r* o (r)-Kurven von geschmolzenem Thallium.

1 H. Ricater u. G. Brerruing, Z. Naturforschg. 20a, 1061
[1965].

2 H. Ricuter u. D. Hanotuany, Z. Phys. 181, 206 [1964].
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Die i(s)exp.-Kurve mit der maximalen Integrations-
ldnge s;=Smax.=11,6, die in Abb. 2 Verwendung fand,
wurde in Abb. 3 nur bis s,=10,6 analysiert. Jetzt flie-
Ben die Maxima wegen der geringeren Auflésung bis
auf die &uBleren ineinander, und man erhilt ein ver-
waschenes Bild von der tatsdchlich vorliegenden Struk-
tur. Man sieht, wie wichtig es ist, die Intensitdtskurve
bis zu moglichst groBen Streuwinkeln aufzunehmen.
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Abb. 3. Die gleiche i(s) exp.-Kurve wie in Abb. 2, doch nur
bis s,=10,6 analysiert.
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In Abb.4 wurde eine bei Ty==650 °C erhaltene
Intensitéts- bzw. i(s) exp.-Kurve abschnittweise (s;=3,0
und s;=48,6) analysiert. Da in diesem Integrations-
intervall die Interferenzfunktionen (sin s r)/(s r) der Ku-
gelmodell-Struktur weitgehend abgeklungen sind, zeich-
nen sich diesmal vornehmlich die Atomabstidnde der
Fliachengitter-Struktur durch die Maxima bei r,'=
3,254, 2r,=6,50 A und 3r,”=9,75 A ab. Das Fehlen

3 Dabei ist das zentrale Modulationsmaximum jeweils als 0.
Maximum bezeichnet [vgl. 4].

4 G. Brerring, D. Hasormany u. H. Ricater, Z. Phys. 178,
294 [1964].
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Abb. 4. 4 w r*[0 (r) —©,] -Kurve von geschmolzenem Thallium
bei abschnittweiser Fourier-Analyse mit s;=3,0 und s,=8,6.

des r;}/3-Abstandes (V) ist zu beachten. Simtliche wei-
teren Maxima in Abb. 4 lassen sich ohne Schwierigkeit
deuten. So ist das ausgeprigte Maximum bei r ~~4,85 A
nicht reell, es kommt durch Uberlagerung der beiden
ersten (+1. und —1.) zu den Atomabstinden r,"=
325A und 2r,/=6,50A gehorigen Modulations-
maxima ? zustande, alle weiteren Maxima sind reell.
Die drei Atomabstinde r,’, 2r," und 3 r,” der Flichen-
gitter-Struktur bestimmen in Abb.4 den Verlauf der
4 wr*[o(r) —oo)-Kurve und damit geht der Schwe-
bungscharakter verloren, wie er fiir das Vorliegen eines
einzigen Atomabstandes, einer einzigen Interferenz-
funktion der Form sinz/z charakteristisch ist. Die
Schwebungen wurden von Brerruing, HanoTMany und
Ricater 4 bei geschmolzenem Ag, Pb und Hg sowie
von Ricarer und Hanprmann? bei geschmolzenem Sn
beobachtet, ebenso von RicaTer und BrerrLing ® bei
festem amorphem As und Se. -

Nach Ricurer und Brerruive® sollte sich der r,;}/3-
Abstand auch bei geschmolzenem Mg bevorzugt in der
Atomverteilungskurve abzeichnen [vgl. Stees und
WoERNER 9].

Der Deutschen Forschungsgemeinschaft sei fiir die viel-
seitige Unterstiitzung dieser Untersuchungen bestens gedankt.
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