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Abstract

The crystal structure has been determined with the use of two-dimensional
intensity data. The lattice constants are ¢ = 11.12 4 0.02, b = 14.17 4 0.03,
¢=6.34 1+ 0.02 A, f = 123°45’ £ 10’ and the space group is 0§,—C2/c with
Z = 4. The R value for observed reflections is 12,7%/y. The Sr atom is surrounded
by ten O atoms with distances between 2,65 and 2,80 A. Eight O atoms lie in
the corners of a distorted Archimedean antiprism and the other two O atoms
are placed above the larger quadratic surface. The polyhedra form an infinit
zig-zag chain running parallel to [101]. The chains form a layer parallel (010).

Auszug

Die Kristalle sind monoklin mit e = 11,12 4 0,02, b = 14,17 £+ 0,03,
¢=6,34 + 0,024, B =123°45" 4+ 10’ und Z — 4. Die Raumgruppe ist
0%,—C2/c. Die Struktur wurde aus zweidimensionalen Daten bestimmt. Der
R-Wert ist 12,79/p fiir die beobachteten Reflexe. Da% Sr-Atom hat eine Zehner-
koordination. Die (Sr—O)-Absténde variieren von 2,65 bis 2,80 A. Acht O-Atome
bilden die Ecken eines deformierten archimedischen Antiprismas, und zwei
weitere O-Atome befinden sich iiber der grofleren quadratischen Fliche. Die
benachbarten Polyeder sind durch zwei gemeinsame O-Atome zu einer unend-
lichen Zickzack-Kette parallel [101] verbunden. Die Ketten bilden eine Schicht
parallel (010).

Einleitung

In den bisher bekannten Strukturen der Sr-Verbindungen sind
die hiufigsten Koordinationen des Sr-Atoms acht, neun und zehn.
AuBerdem sind noch Koordinationen mit sechs, sieben und zwolf
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gefunden worden. Elferkoordination des Sr-Atomes ist nicht bekannt
(Tab. 4). Um die Strontiumkoordination zu bestimmen und neue
Ergebnisse iiber die Kristallchemie der Strontiumverbindungen zu
erhalten, wurde die Kristallstruktur von Sr(NOs)s - 4 H2O bestimmt.
Weil die Kristallen sehr unbestindig sind, konnten nur zweidimen-
sionale Daten gesammelt wurden; die Struktur wurde auf Grund
dieser Daten bestimmt.

Experimentelles

Uber Darstellung, kristallographische Daten und die Strontium-
position von Sr(NOs): - 4H20 haben RiBAR und Markovié (1965)
berichtet. Die Kristalle sind sehr unbesténdig an der Luft; sie verlieren
schon bei Zimmertemperatur das Kristallwasser, und es entsteht
Sr(NOs)e. Die Kristalle sind monoklin mit ¢ = 11,12 4 0,02, 5 = 14,17
4+ 0,03,¢= 6,34 + 0,02 A, 8 = 123°45’ + 10, Dy = 2,26, Dy = 2,27¢
-em3, Z = 4, V = 830,6 A3, Die Raumgruppe ist C$,—C2/c. Die
Parameter wurden aus Schwenk- und Weissenberg-Aufnahmen mit
CuK a-Strahlung bestimmt. Die zweidimensionalen Daten wurden mit
Hilfe eines integrierenden Weissenberg-Goniometers photographisch
erhalten. Die Intensitéten wurden mit einem Zeiss-Schnellphotometer
bestimmt, die {iblichen Korrekturen vorgenommen. Die Absorptions-
korrektur erfolgte firr eine Kristallkugel mit xR = 1,73 an den Daten
der (0kl)-Reflexe und fiir einen Kristallzylinder mit u2 = 1,35 an den
Daten der (hk0)-Reflexe. Zweidimensionale Fouriersynthesen, ¥ (kl)
und ¥ (hk), — die Phasen der Strukturamplituden wurden auf Grund der
Strontiumlage bestimmt — ergaben Sauerstoff- und Stickstoff-
positionen der Struktur. Die Verfeinerungen mit Hilfe der Methode
der kleinsten Quadrate (full-matrix) reduzierten den R-Wert von
250/y auf 14,19/, fir alle Reflexe und auf 12,79/, fir die beobachteten
Reflexe allein. Den beobachteten Reflexen wurde das Gewicht 1, den

Tabelle 1. Koordinaten und Temperaturfakioren der Atome

X Y z | B
Sr 0 0,2163(3) 0,2500 0,11(13) &>
o(1) 0,1350(53) 0,0492(21) | 0,5083(110) 2,07(76)
0(2) 0,2782(36) 0,1725(18) | 0,6556(80) 0,84(52)
0(3) 0,3634(52) 0,0367(22) | 0,8178(87) 2,05(76)
0(4) 0,0866(46) 0,3305(24) | 0,6411(106) 2,10(78)
0(5) 0,1136(41) 0,1468(20) | 1,0018(100) 1,67(63)
N 0,2644(57) 0,0797(25) | 0,6583(114) 1,50(80)
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Tabelle 2. Beobachtete und berechnete Strukturamplituden
B k1 |Fo| F\: b k1 |Fo| E‘c h k ]F°| Fc h k1 JFD[
0 20 650 -69,0 2160 457 -57,3 6 2 55,0 -50,8 9 110 48,9
4 24,9 26,7 3 10 28,7 30,4 4 93,2 85,2 0 00 55,5
6 50,3 33,8 3 57,8 -59,2 6 54,1 -41,5 2 73,6
8 84,3 -76,6 5 94,6 103,5 8 0 3,8 4 35,4
10 24,7 -13,5 7 86,7 -92,6 10 34,0 34,8 Mo10 0 22,1
12 47,8 -42,9 9 84,3 75,1 12 79,7 78,1 3 36,3
14 47,1 50,0 1 48,2 -35,8 14 53,1 54,0 5 41,7
16 63,1 -69,7 13 24,5 20,0 71 56,4 41,0 0 21 16,0
18 37,0 46,3 15 24,0 - 9,9 3 85,3 -81,7 4 122,3
110 28,7 19,7 17 22,8 -23,0 5 77,8 69,5 6 69,5
3 56,9 -59,3 4 00 41,0 37,4 7 79,7 -70,4 8 97,8
5 56,9 59,6 2 100,4 -127,5 9 44,0 35,7 10 73,6
7 91,3 92,1 4 57,6 50,4 1 32,9 -31,0 12 55,0
9 92,3 89,2 6 60,3 -53,0 13 34,0 31,8 " [
1 89,5 -78,9 8 L] -14,6 8 0 101,8 113,1 16 19,5
13 51,7 32,8 10 87,8 79,7 2 49,6 -43,7 18 0
15 32,6 17,7 12 23,5 -24,7 4 48,7 43,8 0 02 100,3
17 28,9 -30,5 ity 59,9 64,6 6 39,8 -22,7 2 106,0
2 00 49,6 47,5 16 49,2 -46,4 8 28,2 -16,0 % 93,7
2 81,3 -125,0 5 10 0 - 4,1 10 21,7 15,3 6 34,7
4 74,6 81,4 3 44,5 -32,5 12 48,5 <-51,4 8 33,7
6 29,1 -16,5 5 90,9 84,9 9 1 o 7,9 10 79,3
8 26,1 17,9 7 88,1 -83,4 3 41,7 -33,9 12 46,4
10 47,1 38,3 9 81,6 79,8 5 56,2 50,1 1% 40,5
12 81,8 ~74,6 1 48,7 -45,5 7 55,0 -51,0 16 55,9
4 70,6 67,5 6 00 52,2 B4,2 9 59,2 62,9 0 23 40,7

59,2
34,2
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h k1 |Foi Fc
0 43 69,7 -61,5
6 95,1 79,0

8 91,0 -86,1
10 58,2 60,0
12 42,9 -39,7
14 15,6 95
16 0 15,2
0 04 750 73,6
2 61,0 -55,7
4 63,7 56,4
6 K0,3 -31,8
8 [ 7,8
10 24,2 18,3
12 70,1 =75,2
1% 53,2 68,6
0 25 52,2 -42,2
4 46,0 44,9

6 56,5 -68,7
8 59,4 63,8
10 46,0 -43,0
12 27,1 29,2

0 06 21,4 -17,1
2 56,5 61,2
4 45,8 49,6
6 23,6 28,5
8 [ - 8,2

nichtbeobachteten das Gewicht 0 gegeben. Atomparameter und Tem-
peraturfaktoren sind in der Tab.1 zusammengefafit. Tab. 2 gibt
die |Fo| und Fc-Werte, die mit diesen Parametern berechnet wurden.

Beschreibung der Struktur

Die Atomabstinde und -Winkel sind in der Tab. 3 zusammen-
gefallt. Das Sr-Atom ist von zehn O-Atomen umgeben, von vier
Wasser- und sechs Nitrat-Sauerstoffatomen (aus vier Nitratgruppen).
Acht O-Atome bilden die Ecken eines deformierten archimedischen

Tabelle 3. Atomabstinde und -Winkel

Sr—0(1) 2,80(3) A
Sr—0(1y 2,80(3)
Sr—0(2) 2,79(3)
Sr—0(2) 2,79(3)
Sr—0(2)” 2,71(4)
Sr—0(2)y"” 2,71(4)
Sr—O0y(4) 2,65(5)
Sr—Ow(4)’ 2,65(5)
Sr—Ow(5) 2,70(7)
Sr—0y(5) 2,70(7)
Sr—N 3,27(4)
o(1)’ &
0(2)’ &
0(2)” -
02y x—}
Ow(4)’ Z
0w(5) £

O(1)—N
0(2)—N
0(3)—N
0(1)—0(2)
0(1)—0(3)
0(2)—0(3)
O(1)—N-—-0(2)
O(1)—N—0(3)
0(2)—N—0(3)
y
Y
t—y
31—y
Y
Y

1,29(6) A
1,33(4)
1,17(5)

2,20(5)
2,20(5)
2,14(4)

114,5(3,5)°
126,8(3,9)
117,7(3,9)

| I

R o= W et o
| I
(ST ST
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Fig. 2. Projektion der Struktur parallel [001]
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Antiprismas. Eine der quadratischen Flichen ist groBer als die andere.
Die iibrigen zwei O-Atome befinden sich iiber der groBeren quadrati-
schen Fliche (Fig.1). Zehnerkoordination wurde bisher gefunden in
Sr(PO4)z, SrS0O4, SrBg0y(OH); - 3Ho0 und Sr(MnOa)e - 3H20 (Tab. 4).
Die (Sr—O)-Abstéinde variieren von 2,65 bis 2,80 A. Den niichstgroBeren
Abstand vom Sr-Atom hat ein N-Atom (3,27 A).

Die Ecken der quadratischen Flidchen sind von zwei Wasser- und
zwei Nitrat-Sauerstoffatomen (aus zwei Nitratgruppen) besetzt. Die
restlichen zwei Nitrat-Sauerstoffatome, O(1) und O(1)’, itber der

(Osron Oo @,
Fig. 3. Projektion der Struktur auf (010)

groBeren quadratischen Fliache gehoren zu zwei Nitratgruppen. Je ein
0-Atom dieser Nitratgruppen, O(2) und O(2)’, bilden mit zwei Wasser-
Sauerstoffatomen, O(5) und O(5)’, die groBlere quadratische Fliche.
Jede Nitratgruppe gehoért zu zwei benachbarten Koordinationspoly-
edern des Strontiums. Das O(1)-Atom gehort zu einem, O(3) zu keinem
Polyeder, und O(2) zu zwei benachbarten Polyedern (Fig.2). Die
Polyeder sind durch zwei gemeinsame O-Atome, O(2) und (02)’, zu
einer unendlichen Zickzack-Kette parallel [101] verbunden (Fig.3).
Die Ketten bilden eine Schicht parallel (010) (Fig.2).

Die Nitratgruppe, mit einer kiirzeren und zwei lingeren (N—O)-
Bindungen, ist von planar-dreieckiger Gestalt. Die Gleichung der
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Tabelle 4. (Sr—O)-Abstinde und Sr-Koordination in Strontium-Verbindungen

(Sr—O0)-Abstand KOO.I‘dl- Literatur
von  bis | Mittel | nation
SrsSiOs 2,54—2,684 | 2,584 6 | DENT GLASSER * (1965)
SryPtOs¢ 6 RANDALL* (1959)
SrO 2,57 2,67 6 Primax* (1948)
SrePbOy4 7 TrOMEL (1969)
SrZnOq 2,68—2,78 2,62 7 ScHNERING* (1961)
Sr(OH): 2,496—2,767 2,598 7 GRUENINGER* (1969)
SraCuOg 2,51—2,62 2,569 7 TeEskE* (1969)
SrsPtOs¢ 8 RanparLr* (1959)
Sr(UO0;) Oq 2,567—2,61 2,58 8 ZACHARIASEN (1948)
Sr(OH): - 8H20 2,60 2,60 8 SmvrtH (1953)
Sr(Cs06Hys)2 - 5H20 2,58—-2,68 2,61 8 FurBERG* (1962)
SrC:04 - 2H:0 2,66—2,61 2,59 8 STERLING (1965)
Sr(OH). - H20 2,59—2.74 2,66 8 BARNIGHAUSEN* (1967)
Sr(CeH1106)2 2,493-—-2,639 2,550 8 WERNER* (1969)
SrC,H406 - 3H:0 2,54—2,62 2,58 8 AMBADY (1968)
Sr(HCOO): - 2H20 2,524—2,674 2,615 8 GALIGNE (1971)
(Sr,Ba,Ca) -
(Al2SigO16) - 5H0 2,66-—2,87 2,79 9 PERROTTA* (1964)
SrCle - 6 H2O 2,63—2,81 2,75 9 Structure Reports
(1941—1942)
Sr{B(OH )4]» 9 KuTrscHABSKY (1965)
SrO - 2B:03 2,47—2,79 2,66 9 Krocu-MOE (1964)
SrBrs - H2O 2,63 2,63 9 Dyge* (1964)
Sr(VOs): - 4H20 2,54—2.74 2,68 9 SEDLACEK* (1965)
SrO - 2B:03 2,523-—2,836 2,689 9 PERLOFF* (1966)
2,384-—2,856 2,675
«-SrsP207 2,539—2.997 2.717 9 Haoman* (1968)
SrBesO4 2,6536—2,7071 | 2,6893 9 Harris* (1969)
Sr(NOs)z - 4H.O 2,65—2,80 2,73 10 Diese Arbeit
Srs(POa)s 2,48—2,72 2,67 10 ZACHARIASEN (1948)
SrS04 2,48—2,99 2,73 10 GARSKE* (1965)
SrBeOy(OH): - 3H:0| 2,606-—2,977 2,736 10 CLARK (1964)
Sr(MnOy4): - 3H20 2,573-2,771 2,677 10 FERrRRARI* (1966)
Sr3(POy)s 2,63—-3,10 2,86 12 ZACHARIASEN (1948)
SrTiOs 2,76 2,76 12 Structure Reports
(1945—1946)

* und Mitarbeiter.

besten Ebene fiir die Nitratgruppe lautet, bezogen auf die Kristall-

achsen:

X Y

Z

—0,257 + 0,974 + 0.343

=1,
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Die Abstinde von der besten Ebene sind —0,018, —0,016, —0,020
und 0.054 A fiir die Atome O(1), O(2), O(3) und N.

Die Autoren danken dem Fond fir Wissenschaftliche Forschung
Jugoslawien fiir gewihrte finanzielle Hilfe und Frau K. Varca fir
Hilfe bei der Ubersetzung.
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