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Strukturuntersuchung an Bariumazid Ba(N3)2
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Abstract

The structure of anhydrous barium azide was investigated by means of
Patterson and Fourier projections. Ba(N3h crystallizes in the space group
P 211m. Each barium ion is surrounded by nine nitrogen ions. The azide ion
appears to be linear and nearly symmetrical.

Auszug

Die Struktur des kristallwasscrfreien Bariumazides wurde mittcls Patter-

son- und Fourierprojektion untersucht. Ba(N3)2 kristallisiert in der Raum-
gruppe P211m. Jedes Ba-Ion ist von neun N-Ionen umgeben. Die Ns-Gruppen

erscheinen linear und nahezu symmetrisch.

Einleitung

Obwohl Bariumazid bereits van CURTIUS und RISSOM (1898) dar-

gestellt und beschrieben wurde, war die Kristallstruktur diesel' V erbin-
dung bis jetzt nicht bekannt. Man nahm an, daB Bariumazid rhombisch

kristallisiert. GUNTHER et al. (1929) gab en rontgenographische Daten
einer Verbindung an, die sie fUr Bariumazid hielten. TORKAR et al.
(1965) wiesen darauf hin, daB es sich bei del' untersuchten Verbindung

offensicht1ich urn ein Bariumazid-Hydrat gehandelt hat.

TORKAR et al. (1965, 1966) haben das System Bariumazid-Wasser

untersucht, die Existenz van Bariumazidhydraten nachgewiesen und

Methoden angegeben, Einkristalle van kristallwasserfreiem Ba(N3)2

herzustellen. Ein weiteres Verfahren zur Einkristallherstellung wurde
van MANNO (1965) beschrieben.
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Experimentelles

Einkristalle von Ba(N3h wurden nach TORKAR et al. (1965) prii-
pariert. HN3 wurde mitteIs Ionenaustauschern gewonnen, mit Ba(OH)2
p.a. neutralisiert und zweimaI mit Aceton gefiiJlt. Die Kristallisation
erfoIgte aus wass2riger Losung zwischen 900 C und 600 C, wobei klare,
plattige Kristallc mit einer Kantenlange bis zu 5 mm entstanden.
Die Kristalle wurden mit Aceton und Ather gewaschen und iiber
P205 getrocknet.

Einkristall-Rontgenaufnahmen urn die Zonen [100J, [OlOJ und
[OOlJ ergaben die in Tab. 1 angegebenen Gitterkonstanten.

Tabelle 1. Gitterkonstrxnten des Ba(N3)2

rx =
(),63 ::!::0,02 A

Ii = 4,41 ::!::0,02 A
e = 5,43 ::!::0,02 A
fJ = ()()034' ::!::HY

(Jexp = 3,22 gjcm3

Qrontg = 3,23 gjcm3

Z = 2

N ach den AuslOschungsbedingungen waren die Raumgruppen P 21-O~
oder P 21/m~C~1t moglich. KristalIvcrmessungen crgabcn die Kri-

staIIklasse 21m. Daher crfolgtc die Strukturbcstimmung in del' Raurn-
gruppc P 211m.

Zur Gewinnung del' Intensitatsdaten wurdcn lWntgenaufnahmen

mit cineI' integrierendcn \Veissenberg-Kamera fUr die Zonen [100],
[010] und [001] hergestellt. Bei Vcrwendung von MoKex-Strahlung

konnte cin Reilexbercich bis zu (sin 0)/). = 0,9 A-I crfa13t werden. Urn

Absorptionskorrekturcn vernachIassigen zu konnen, wurden Kristalle

mit einem Qucrschnittsdurchmesser von 0,15 bis 0,17 mm ausge-

wahIt. Da sich die Kristalle bei Iangercr Hontgenbestrahlung teilweise

zersetztcn, war es notwendig, fur jcde Achsenrichtung einen neuen

Kristall zu vcrwenden. Es wurdc darauf geachtet, moglichst gleich

groDe und gIeich ausgcbildete Kristalle zu untersuchen. Die Messung

dcI' Reilexintensitaten crfolgte zum grij!3ten Teil mit einem Mikroden-
si torn eter.

Zur Ermittlung del' Struktur wurde zunachst cine Patterson-
Projektion nach (010) gerechnet, wobei mehr als 200 hOl-Refiexe

erfa13t werden konnten. Eine anschlicDende Fourierprojcktion er-

moglichte die Festlegung del' Koordinaten x und z samtlicher Atome.

Es envies sich dabei aIs vorteilhaft, daD in del' gewahlten Projektion
keinc Uberlagerung von Elektroncndichte-Maxima auftrat. Die Dber-

einstimmung zwischen beobachteten und bcrechneten Struktur-
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Fig. 1. Projektion van Ba(N3)2 in dio (010)-Ebono

faktoren ergab cinen R-vVcrt VOll 11,0%. Entsprechend del' I~aum-
gruppensymmetric waren die y-Koordinaten aIlcr Atome mit 1/4 bzw.

:{!4 gegeben. Del' V crgleich zwischcn einigen bercchneten und beob-

achteten Strukturfaktoren del' Zonen [100J und [OOlJ bestiitigte die

in Fig.l projizierte Struktur. In Tab. 2 sind die Atomkoordinaten

zusammengestellt.

Tabelh) 2. Atomkoordinaten de8 Ba(N3h

y z

Ea
N(l)
N(2)
N(3)
X(4)

N(i'i)
N(f»

0,218
0,100

0.108
0,117
0,417
0,461
0,339

0,250
0,750
0,750
0,750
0,750
0,250
0.250

0,172
0,869
0,661
0,448
0,224
0,747
0,708

Diskussion der Struktur

Die N3-Gruppen erscheinen im kristaIlwasserfrcicll Bariumazid
linear und nahezu symmetrisch. Die Struktur ist daher als vorwicgend
ionogcn anzunehmen. Del' mittlcre N-N-Abstand betriigt 1,16 A und
entspricht damit dem andereI' anorganischer Azide, vgl. EVAKS
etal. (1959). Del' kleinste Ba-Ba-Abstand betnigt 4,84 A. Jedes



156 E. M. WALITZI und H. KRISCHNER

Bariumion ist von neun Stickstoffionen umgeben, wobei der Abstand
im Mittel 2,92 ::!::0,11 A betragt. Drei weitere N-Ionen liegen etwa
3,5 A vom Bariumion entfernt.

Es ist beabsichtigt, eine Verfeinerung der Struktur durchzufUhren.

Fur die Strukturuntersuchung standen uns die Rontgen-Appara-
turen und die Rontgen-Kameras des Institutes fUr Mineralogie und
Petrographie der Universitat Graz, Vorstand Prof. Dr. H. HERITSCH,
zur Verfiigung.
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