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Zur Kristallstruktur von Strontianit, SrCO,
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Abstract

The structure of strontianite has been refined by least-squares procedures
using three-dimensional Weissenberg data. The discrepancy factor is 0.073.

Auszug

Die Struktur von Strontianit wurde mit Hilfe von dreidimensionalen
Weissenberg-Filmdaten nach der Methode der Kleinsten Quadrate verfeinert.
Der R-Faktor ist 0,073.

Um Strukturbestimmungsmethoden mit Hilfe der Elektronen-
beugung zu untersuchen, wurde zu Vergleichszwecken die Struktur
" von Strontianit rontgenographisch verfeinert. Die Strukturen isomor-
pher Minerale sind bekannt : Aragonit, CaCOs (Braca, 1924; WYCOROTF,
1925); Witherit, BaCO3 (CoLBY und Lacostr, 1935); Cerussit, PbCO3
(CoLBY und Lacostr, 1933). Von Strontianit wurden die Strontium-
koordinaten bestimmt (ZACHARIASEN, 1928).

Die Raumgruppe dieser Strukturen ist Prnma, Z = 4. Die Dichte
von Strontianit betriigt nach Literaturangaben 3,785 g/cm3 (SwaNsoN
und Fuvar, 1954).

Fir die Untersuchungen wurde ein farbloser, keilférmiger (Grund-
fliche = 118 pm X 34 ym, Hohe = 342 ym) Kristall aus Koenitz bei
Saalfeld verwendet. Die Gitterkonstantenbestimmung mit der Buerger-
Kamera ergab: a = 6,020(4-2) A, b =5,093(-2) A, ¢ =8,376(+3) A.
Strontianit ist, bei dieser Achsenwahl, stets nach (011) verzwillingt.

Um dreidimensionale Daten zu erhalten, wurden Weissenbergauf-
nahmen mit monochromatischer MoKew;-Strahlung durchgefithrt und
zwar bis zur 5. Schicht mit [100] als Drehachse. Das Intensitéts-
verhéltnis der Reflexe von beiden Zwillingsindividuen ist etwa 9:1.
Fir die Verfeinerung wurden nur die Reflexe des stérker streuenden
Volumenanteils verwendet. Die Uberlagerung von einigen Reflexen
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der beiden Individuen ergab keine Beeintrédchtigung, da dazu dqui-
valente Reflexe auf Grund der Symmetrie auch getrennt auftreten.

Nach Umrechnen der photometrierten Schwérzungen in Intensi-
titen wurde wegen der Verzerrung der Reflexe in den hoheren Schich-
ten eine Phillipskorrektur durchgefithrt (PHILLIPS, 1954). Danach
erfolgten Intensitdtskorrektur (Karto, 1967), Absorptionskorrektur
(X-ray System, 1965) und Verfeinerung (Busing, MARTIN und LEvy,
1962).

Es wurde mit isotropen Temperaturfaktoren und ungewichteten
Strukturamplituden gerechnet. Unter Verwendung von 203 beob-
achteten, unabhingigen Reflexen konvergierte das Verfahren bei
einem R-Wert von 0,073. Die beobachteten und berechneten Struk-
turamplituden sind in Tab. 1 zusammengestelit.

Tabelle 1. Beobachtete und berechnete Strukturamplituden
Alle F-Werte sind mit dem Faktor 100 multipliziert

A A A R O A A A N
004 608 3589 073 413 380 168 328 328 253 506 545 357 402 385 462 210 192
6 768 834 080 430 405 171 364 318 5 288 270 362 374 325 4 248 192
8 365 454 6 347 347 s 364 339 7 223 226 & 404 372 6 331 302
10 256 302 093 299 285 182 340 332 9 374 381 371 433 396 473 395 363
12 420 513 0100 299 285 4 300 275 260 55 462 5 266 245 S04 619 622
013 1095 1101 103 392 330 204 505 493 2 304 254 7 309 292 5 279 287
5 353 35% 4 1090 M7 6 723 800 4 295 248 382 269 230 8 348 433
7 291 282 5 298 280 8 243 275 6 363 348 404 371 3% 10 275 297
9 4k2 550 8 529 642 12 284 325 271 227 199 6 575 665 515 533 502
020 1101 121 10 326 323 213 942 1010 3 421 382 Y12 153 32 7 386 a2
2 883 745 112 215 163 5 493 477 280 370 290 3 829 833 11279 299
4 k20 427 4 217 193 7 389 396 304 369 402 5 362 367 521 286 252
6 1102 1096 5 694 696 9 475 5k 8 328 393 7 357 313 2 686 624
12355 414 7 539 59 220 1003 1037 10 374 479 9 412 497 3 156 15
031 522 463 n 325 377 1 163 137 312 161 120 h20 842 829 4 453 479
3 849 788 121 292 238 2 425 w43 5 816 788 2 305 283 8 395 388
5 19k 208 2 1248 1156 4 467 467 7 596 606 3 202 157 10 310 327
9 526 551 3 314 270 5 167 158 1M 31 354 4 386 343 531 53 499
040 1223 1119 4 657 708 6 582 585 13 276 307 6 460 461 5 428 459
2 280 259 8 579 545 8 388 369 322 A5t 457 431 363 338 7 337 366
A 377 353 10 415 473 230 179 116 4 757 797 3 708 715 541 159 106
6 584 630 131 7% 700 1 478 45k 8 431 436 5 365 346 2 487 4
8 262 284 2 288 238 3 B27 8t 10 278 272 7 340 328 4 453 W43
12 358 400 5 618 650 5 412 529 331 868 824 9 423 398 5 176 178
051 151 97 7 451 482 6 251 236 3 174 126 L4o 473 478 8 318 335
3 624 632 142 676 64 7 373 38 5 520 543 Vv 23k 203 551 450 396
5 270 256 4 705 688 9 490 k40 7 476 532 2 337 328 5 339 318
7 261 2h7 8 468 465 240 632 604 1366 381 4 282 231 7 304 292
9 306 334 151 595 541 1232 180 342 599 586 6 447 473 562 361 341
060 620 588 4 163 153 2 462 422 4 420 373 451 401 346 & 311 297
2 307 252 5 422 388 4 378 340 8 308 311 3 518 490 571 307 258
& 261 213 7 363 382 6 534 537 10 349 353 5 254 207 5 299 261
6 529 534 162 540 479 250 351 273 351 641 545 9 390 368 582 263 228
07 285 232 4 426 403 1 460 401 5 561 536 460 451 408

Neben den 203 beobachtbaren Reflexen gibt es etwa 180 nicht-
beobachtbare. Setzt man fiir die Strukturamplituden dieser Reflexe
die Hilfte des kleinsten, beobachteten Wertes an, so verindern sich
die Parameter mit Ausnahme der des C-Atoms nur innerhalb der
Fehlergrenzen. Der zugehorige R-Wert betrigt 0,139. In Tab. 2 sind
die Parameter angegeben, die man bei Verwendung der 203 gemessenen
Reflexe erhilt, sowie ein Vergleich mit den isomorphen Karbonaten.
Die geringe Intensitdt so vieler Reflexe wird durch die Struktur
bedingt. Die Sr-Atome, die mit Abstand die groBte Streuung verur-
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sachen, bilden praktisch zwei ineinandergestellte 4 -zentrierte Gitter,
Daher wird verstiandlich, daB die Reflexe mit k¥ + I = 2n 4 1 schwach
sind. Von den Reflexen, die gleichzeitig die Bedingungen A = 2n 4 1
und [ = 3m erfillen, wurden nur vier beobachtet. Diese Ausléschungs-
bedingungen sind auf die pseudohexagonale Symmetrie zuriickzu-
fuhren.

Die Sauerstoffkoordination des Kohlenstofts ist 3. Die C—0O-Ab-
stinde betragen C(1)—O(1): 1,30 &+ 0,05 A und C(1)—0(2): 1,29 +
0,03 A, die Winkel sind 119,7 -~ 1,5° fir O(1)—C(1)—0(2) und
119,8 + 1,5° fur 0(2)—C(1)—0(2). Von der COs-Gruppe nimmt man
an, daf sie planar ist. Die Rechnung ergibt, da das C-Atom um etwa
0,05 A aus der von den Sauerstoffatomen gebildeten Ebene verschoben
ist. Legt man die Parameter zugrunde, die man bei Hinzunahme der
nicht-beobachteten Reflexe erhilt, so ist die Verschiebung doppelt so
grof}. Dieses Ergebnis kann man verstehen, wenn man beriicksichtigt,
daB die Strontiumebenen oberhalb und unterhalb der COs-Ebene die
verschiedenen Abstinde von 0,95 A und 2,04 A haben. Die néher-
gelegenen Sr-fonen driicken dann das C-Atom, welches positive
Ladungsanteile enthélt, etwas aus der Ebene heraus.

Die Sauerstoffkoordination des Strontiums ist 9. Die Sr—O-Ab-
stinde betragen: 2,56 - 0,04 A (1 Atom), 2,73 - 0,02 A (2 Atome),
2,65 4+ 0,02 A (2 Atome), 2,64 4+ 0,02 A (2 Atome), 2,58 4- 0,03 A
(2 Atome). Daraus ergibt sich ein mittlerer Abstand von 2,64 A. Der
mittlere Abstand fir die Koordination 8 betrigt nach den Inter-
national Tables (1968) 2,62 A,

Herrn Prof. Dr. H. SaaLreLD danken wir vielmals dafiir, daB er
uns diese Arbeit ermoglicht hat. Der Deutschen Forschungsgemein-
schaft danken wir fiir finanzeille Unterstiitzung.
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