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Zur Kristallstruktur YOn Strontianit, SrCOa
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(Eingegangen am 29. Juni 1969)

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
yon Strontianit r6ntgenographisch verfeinert. Die Strukturen isomor-
pher Minerale sind bekannt: Aragonit, CaC03 (BRAGG, 1924; WYCKOFF,
1925); Witherit, BaC03 (COLBYund LACOSTE, 1935); Cerussit, PbC03
(COLBY und LACOSTE, 1933). Yon Strontianit wurden die Strontium-
koordinaten bestimmt (ZACHARIASEN, 1928).

Die Raumgruppe dieser Strukturen ist Pnma, Z = 4. Die Dichte
yon Strontianit betragt nach Literaturangaben 3,785 gfcm3 (SWANSON
und FUYAT, 1954).

Fur die Untersuchungen wurde ein farbloser, keilf6rmiger (Grund-
flache = 118 f1m X 34 f1m, H6he = 342 f1m) Kristall aus Koenitz bei
Saalfeld verwendet. Die Gitterkonstantenbestimmung mit der Buerger-
Kamera ergab: a = 6,020(:::1:2) A, b = 5,093(:::1:2) A, c = 8,376(:1:3) A.
Strontianit ist, bei dieser Achsenwahl, stets nach (011) verzwillingt.

Um dreidimensionale Daten zu erhalten, wurden Weissenbergauf-
nahmen mit monochromatischer MoK!Xl-Strahlung durchgefiihrt und
zwar bis zur 5. Schicht mit [100] als Drehachse. Das Intensitats-
verhiiltnis der Reflexe yon beiden Zwillingsindividuen ist etwa 9: 1.
Fur die Verfeinerung wurden nur die Reflexe des starker streuenden
Volumenanteils verwendet. Die Uberlagerung yon einigen Reflexen
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der beiden Individuen ergab keine Beeintrachtigung, da dazu aqui-
valente Reflexe auf Grund der Symmetrie auch getrennt auftreten.

Nach Umrechnen der photometrierten Schwarzungen in Intensi-
taten wurde wegen der Verzerrung der Reflexe in den hoheren Schich-
ten CIne Phillipskorrektur durchgefiihrt (PHILLIPS, 1954). Danach
erfolgten Intensitatskorrektur (KATO, 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, unabhangigen Reflexen konvergierte das Verfahren bei
einem R-Wert von 0,073. Die beobachteten und berechneten Struk-
turamplituden sind in Tab. 1 zusammengestellt.

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

h k 1
1'.1 1',1 h k 1

I' .1 I'
,I h k 1

I' .1 1',1 h k 1 1'.1 [',I h k 1 1'.1 I',I h k 1
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Neben den 203 beobachtbaren Reflexen gibt es etwa 180 nicht-
beobachtbare. Setzt man fUr die Strukturamplituden dieser Reflexe
die Halfte des kleinsten, beobachteten Wertes an, so verandern sich
die Parameter mit Ausnahme der des C-Atoms nur innerhalb der
Fehlergrenzen. Der zugehorige R-Wert betragt 0,139. In Tab. 2 sind
die Parameter angegeben, die man bei Verwendung der 203 gemessenen
Reflexe erhalt, sowie ein Vergleich mit den isomorphen Karbonaten.
Die geringe Intensitat 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 A-zentrierte Gitter.
Daher wird verstandlich, daB die Reflexe mit k + 1 = 2n + 1 schwach
sind. Von den Reflexen, die gleichzeitig die Bedingungen h = 2n + 1
und 1 = 3m erfiillen, wurden nur vier beobachtet. Diese Aus16schungs-
bedingungen sind auf die pseudohexagonale Symmetrie zuruckzu-
fiihren.

Die Sauerstoffkoordination des Kohlenstoffs ist 3. Die C-O-Ab-
stande betragen C(l)-O(l): 1,30 :::I:::0,05 A und C(1)-O(2): 1,29 :::I:::
0,03 A, die Winkel sind 119,7:::1:::1,50 fur O(1)-C(1)-O(2) und
119,8 :::I:::1,50 fur O(2)-C(1)-O(2). Von der C03-Gruppe nimmt man
an, daB sie planar ist. Die Rechnung ergibt, daB das C-Atom urn 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 erhalt, so ist die Verschiebung doppelt so
groB. Dieses Ergebnis kann man verstehen, wenn man berucksichtigt,
daB die Strontiumebenen oberhalb und unterhalb der C03-Ebene die
verschiedenen Abstande von 0,95 A und 2,04 A haben. Die naher-
gelegenen Sr-Ionen drucken dann das C-Atom, welches positive
Ladungsanteile enthalt, etwas aus der Ebene heraus.

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

Herrn Prof. Dr. H. SAALFELD danken wir vielmals dafur, daB er
uns diese Arbeit erm6glicht hat. Der Deutschen Forschungsgemein-
schaft danken wir fur finanzeille Unterstutzung.
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