Cementitens kristallstruktur,

av

A. Westgren.

Oversikt dver foregiende undersékningar.

For tio ar sedan framlades de forsta resultaten av en rontgen-
kristallografisk undersékning av cementit.!) Det uppvisades, att denna
substans kristalliserar i det rombiska systemet och att dess elementar-
cell, vars kantlingder approximativt angivos, innehiller tolv jirn- och
fyra kolatomer. Detta bekriftades kort tid direfter av F. Wever.?)
Nigot senare meddelades resultaten av en fullstindigare rontgenogra-
fisk undersokning av cementitkristaller®), och med tillhjilp av Phrag-
méns fokuseringskameror kunde sedermera elementarcellens dimensio-
ner noggrannare bestimmas.*) De faststilldes till a,=4.517 A, b,=b5.019A
och ¢, = 6.730 A, motsvarande en spec. vikt av 7.67.

P4 grundval av de rontgendata, som insamlats i ovannimnda ar-
beten av Phragmén och mig gjorde for ett par ar sedan Sterling B.
Hendricks ett forsok att fullstindigt 16sa cementitens strukturproblem,
d. v. s. att bestimma atomernas gruppering i dess elementarcell.®) Ny-
ligen har ocksi Shigetaka Shimura meddelat resultaten av en ront-
genundersokning utford i samma syfte.®)

) A. Westgren och G. Phragmén, Journ. Iron Steel Inst. 105, 241. 1922.

%) F. Wever, Mitt. K. Wilh. Inst. f. Eisenforschung 4, 67, 1922,

% A. Westgren och G. Phragmén, J.K.A. 107, 449, 1923. Journ. Iron Steel
Inst. 109, 159, 1924,

‘) A. Westgren och G. Phragmén, J.K.A. 111, 518, 1927. Journ. Iron Steel
Inst. 117, 388, 1928.

®) Sterling B. Hendricks, Zeitschr. f. Kristallographie 74, 534, 1930.

%) Shigetaks Shimura, Journ. Faculty Eng., Tokyo Imperial University Voi. XX,
No. 1, 1931.

3432802, Jernkontorets Annaler 1932. Haft. 10,
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Bida dessa forskare ha konstaterat, att cementitens rymdgrupp
ir V3’ och att de tolv jirnatomerna iro fordelade pd en grupp atta-
och en grupp fyrtaliga liigen med koordinaterna:
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13 .t 11 .1 .13
b) w, Ty s W T u+2, zf+2,4, u-{-z, ®+2,4.

Parameterviirdena iiro enligt Hendricks:

r=0.34 1 Q.02 u=—0.16 + 0.03
y=0.17 £ 0.02, v=0.05 + 0.02
z=0.065 1 0.015

och enl. Shimura:!)

a==0.425, = —0.125,
y=10.185, r= .05
z2=10.065

Som synes, ha Hendricks och Shimura funnit praktiskt taget
samma ¥y och alldeles samma z och ¢, under det att deras x och u ej
overensstiimma. Endera eller mojligen bada maste silunda ha kom-
mit till oriktigt resultat. Redan efter nagra fa kontrollerande inten-
sitetsberiikningar finner man, att Shimuras parameterviirden omdojligt
kunna vara de ritta. Om de skulle giilla, borde t. ex. ytorna (301)
och (303) giva forhallandevis starka reflexer; i sjii'va verket saknas
emellertid dessa i1 fotogrammen. Shimuras struktu.i6rslag kan silunda
ej vara riktigt.

De pa grundval av Hendricks' strukturforslag beriknade intensi-
tetsvirdena stimma, som framgar av de i hans arbete meddelade ta-
bellerna, i det stora hela viil med observationerna. De fi avvikelser
av niagon betydelse, som férekomma, kunna i sjiilva verket forklaras
diirav, att de uppgifter angiende reflexernas ursprung i vridfotogram-
men, som limnats av mig i foregiende arbeten i nagra punkter ej va-
rit riktiga, nigot som jag kunnat konstatera vid en fornyad gransk-
ning av desamma. Bortses frin dessa avvikelser, kvarsti dock nagra

"' De i Shimuras arbete angivna parameterviirdena ha hir underkastats en
transformation i avsikt att gora dem lidttare jimforbara med Hendricks' viirden.
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forhallandevis obetydliga diskrepanser, som antyda, att Hendricks’
parameterviirden bora nigot litet justeras for att biittre atergiva struk-
turen. En del av dessa smirre avvikelser torde dock méjligen ocksa
kunna tillskrivas den omstiindigheten, att Hendricks vid sina intensi-
tetsberiikningar borsett fran kolatomernas inflytande. En granskning
av Hendricks' arbete giver dock otvivelaktigt vid handen, att de av
honom angivna jirnatomligena, iven om de ej iro alldeles riktiga,
under alla omstiindigheter maste vara mycket nira de riitta.

‘Mot Hendricks' placering av kolatomerna kunna dock invindnin-
gar giras. Av den omstiindigheten, att utslickningsvillkoren f6r rymd-
grupp Vi® iiro stringt uppfyllda — reflexer (h0l) med h+1 udda och
(Okl) med k udda saknas i fotogrammen — sluter Hendricks, att dven
kolatomerna maiste vara orienterade i Overensstimmelse med denna
rymdgrupp. Tre mojligheter iro dia att riikkna med. Kolatomerna
maste antingen vara beligna i niagondera av rymdgruppens tva grup-
per av symmetricentra eller orienterade i symmetriplanen. Det senare
alternativet uteslutes av Hendricks, diirfor att strukturen da skulle
bliva »av mycket ovanlig typ>. En placering av kolatomerna i 000,

11
002, 2;120 och 1)}); anses mest sannolik. Den andra gruppen av syin-

metricentra ir av utrymmesskil otinkbar.

Den struktur, som Hendricks till sist stannar vid, askadliggores
i fig. 1. Kolatomerna utgéra hiir centra i vad Hendricks betecknar
som »koordinationsoktaedrar», vilkas hornpunkter definieras av de sex
niirmast beligna jirnatomerna. Nu ir emellertid att miirka, att dessa
»oktaedrar> iiro foga regelbundna och vidare, vilket viiger tyngre, att
utrymmet for kolatomen mellan de sex jirnatomerna i sjilva verket
iir mycket knappt. Om jirnatomen tillskrives en radie av 1.25 A, blir
i Hendricks' struktur kolatomens radie ca 0.55 A, vilket avseviirt un-
derstiger dess normala radie, 0.77 A, motsvarande hiilften av C-C-
avstandet i diamant och i de flesta hittills undersokta alifatiska
foreningar. ,

Nu iir det visserligen sant, att halrummen mellan jirnatomerna
i austenit ej dro storre in de, i vilka Hendricks placerat jirnkarbidens
kolatomer.!) De i y-jirngittrets mellanrum instrodda kolatomerna
maste tillskrivas en radie av endast ca 0.55 A. Emellertid ir att
mirka, att den fasta 16sning av kol i jirn, som austenit utgodr, ir en
kristall av inlagringstyp, dir halten av kol uppgar till hogst nagra
fa atomprocent, under det att jirnkarbiden med sina 25 atomprocent

% Je&r E. Ohman, J. K. A. 115, 337, 1931.
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kol ar en kristall av helt annan typ. Den bor med avseende pa sina
atomdimensioner vara nirmast jimforlig med karbider som TiC, VC,
ZrC, TaC, WC o. d., i vilka alla kolatomen har en radie om ca 0.77 A.})

Betraktar man Hendricks’ strukturforslag nédrmare, finner man
ocksi omedelbart, att de halrum i jirnatomgittret, dir han placerat
kolatomerna, i sjilva verket ej iiro de storsta. Fyra andra stillen
finnas i elementarcellen, dir mellanrummet mellan jirnatomerna iir

O
o

Fig. 1. Cementitens kristallstruktur enl. Hendricks (alternativ I).

storre, och just sa stort, att en kolatom med radie om ca 0.77 A dir
kan exakt inpassas. Som i det foljande nirmare skall utvecklas, tala
flera skil for att det idr i dessa ligen, som kolatomerna befinna sig.

Bestimning av kolatomernas lige.

For en tillforlitlig bestimning av kolatomernas plats dr en nog-
grann ﬁxermg av jirnatomligena en forutsittning. Det iir mojligt att

1 Ifr V. M. Goldschmidt, Skrifter utg. av Det Norske Vidensk. Akademi, Matem.-
Naturvid. K1. 1926, No. 2, sid. 3b.
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atan storre svarigheter driva skiirpan i bestimningen av dessa senare
lingre in vad Hendricks gjort. Han har i huvudsak endast haft vrid-
fotogramdata till forfogande, och reflexerna i dessa bero till sin in-
tensitet i ndgon man pa den tillfilliga formen av den kristallindivid, som
andersokes. De uppgifter angdende interferensflickarnas relativa in-
tensitet, som kunna erhillas av dylika rontgenbilder, iiro dirfor icke
alltid invindningsfria. Lyckligtvis idr det mdjligt att erhalla forst-
klassiga pulverfotogram av cementit. Det cementitslam, som erhalles
vid upplosning av ett kolstil med kornig perlit i utspiidd syra, utgo-
res av en samling lagom stora vilutbildade kristaller, och av ett dy-
likt pulver kan man dirfér fa pulverfotogram, vilkas interferenslinjer
iro fullt kontinuerliga och likformigt svirtade. Deras relativa inten-
sitet later sig diirfor siikert bedoma.

Med anvindning av Phragméns fokuseringskameror, som pa grund
av den hoga dispersion de giva dro av sirskilt virde vid studiet av
substanser, som giva linjerika rintgenbilder, ha fotogram erhallits,
som kunnat liggas till grund for en noggrann bestimning av jarn-
atomgittrets parameterviirden. Faststillandet av dessa har skett i
stort sett enligt det schema, som Hendricks anviint, men ett mera om-
fattande observationsmaterial har lagts till grund fér bestiimningen.

Det befanns, att foljande parameterviirden giva den biista Gver-
ensstimmelsen med intensitetsobservationerna:

x=10.383 u=—~0.167
y=0.175 v=0.04
z=—=0.065

Om vilket som helst av dessa virden iindras med 0.01, blir 6verens-
stimmelsen med observationerna patagligt simre, varfor de alla torde
kunna anses sikra pi * 0.01 nir. Som synes, avvika de obetydligt
fran Hendricks virden, och de ligga alla inom de av honom angivna
felgrinserna.

Projektionerna i fig. 2 askadliggéra jirnatomernas gruppering i
cementitens gitter. Granskar man denna figur nérmare, finner man,
att jirnatomerna idro orienterade sd, att de 1 grupper om sex defini-
era hornpunkterna i ritvinkliga prismor med likbent triangulidr bas.
For att framhalla detta dro de pa detta siitt samhériga atomerna i
(001)-projektionen forenade med streckade linjer.

Formen och dimensionerna hos ett dylikt prisma framgar av fig. 3.
Dess hojd ir 2.65 A, en av basytans kantlingder dr 2.49 A och de
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bada ovriga dro 2.67 A, de senare alltsi praktiskt 2‘,;/%
taget lika med hojden. De bada atomerna, som T AN
ligga varandra niirmast i basytan, kunna uppenbar-
ligen anses vara i kontakt med varandra, och av
avstindet mellan deras centra, 2.49 A, erhaller man <
ett beligg for det befogade i att tillskriva jiirn- f
atomen i cementitens kristallstruktur en radie om .
1.25 A. En punkt pa lika avstind frin prismats é} o _—-Q
hornpunkter ligger pa halva dess h&jd och har sin — |
projektion i basytan pi ett avstind 0.85 A fran \%
dess kortaste kant. Dess avstand till prismats Fig 3. Atomkoordination
hérnpunkter ir 2.01 A. Om en kolatom antages Io¢ementit (@lternativ I1).
vara beligen i denna punkt och om vi tillskriva
jirnatomen radien 1.25 A, skulle kolatomradien alltsd vara 0.76 A,
d. v. s. av samma storlek som i diamant och i ovriga hittills under-
sokta karbider.

Om kolatomerna iiro orienterade pi angivet siitt, skulle de ha
koordinaterna:

1 . _ 3 _ 1 11 1 13
wy, Vg, 41; %y, Uy, i; c¢1+2,v1+§,4; erl+§,'¢',+§,4;
dir ;= 0.43 och
v,=—0.13.

Att den cementitstruktur, som salunda hirletts, stir i utmiirkt
overensstimmelse med pulverfotogrammens intensitetsviirden, framgar
av tab. I, Qir reflexernas beriiknade intensitet jimfores med den ob-
gerverade. Denna senare har klassificerats efter uppskattning, vilken,
som ovan nimnts, pi grund av fotogrammens utmirkta beskaffenhet
i detta fall latit sig sikert genomfora. Med avseende pa sin inten-
sitet ha de reflexer, som kunnat iakttagas i fotogrammen, uppdelats i
fem kategorier: m. 8. = mycket svaga, s.= svaga, m. = medelstarka,
st. = starka och m. st. = mycket starka. Intensitetsviirdena ha be-
riknats under antagande, att de iro proportionella mot:

n 2

1+ 008_20 Z a -P'a e? aithz+ky+iz)
1

f sin® @ cosl

b

diir f = frekvensfaktor, 6 = reflexionsvinkel, I, == atom-F-faktor (erhal-
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Tabell 1.
Jamforelse mellan berdaknade och observerade intensiteter. DPulverfotogram.
I'e- K-strdalning.
hkl sin*o L. I,  hkl isin"o Lyer | Loy  BEL sin®*0 Ty, i I e
101 0.0887 60 — 230 0.5116 28 - 331 : 07623 840 .

110 O.s21| 40 — 204 |, 05144 T0 | — 940 Oge64! O  —
002 0.0826 68 m,s. - 223 | 05155 200 | m.s. ! 043 ' 0.76%3 4 800 st.
111 0.1031 68  m.s. | 124 05220 350 | s, 410 0.7724 20 1 —

020 © 0.456| 110 m.s. . 231 Oss2- 11 — 314 07808 2000 m.
112 01650 (1800 m., 312 053506200 st 241 | 0.7871 0. —
021 | 016631900 . m. ' 214 ! 0.5508 0 — 411 07931 1800 m,
200 ' 0184011600  m. . 133 ‘ 0.5596 11 — 143 . 0.8143 64 —
120 | 01916 (1400  m. 320 Osse 11— 402 0swe 16— ‘
121 | 0.2123 | 3 800 st. . 105 0620 300 s, 332 1 0.8242° 420 ' m.s. -
210 0.2204 [ 3 800 st 321 ' 0.3803 | p— 116 0.820. 16—

[
ALY

022 ' 02282 3500 st 040 O.5s24 | | 234 | 08120 80 —
103 0.2319 6 300 - m.st. 232 05942 550 1T s, 225 0.8461 2000 . m.
211 02111 3700 st 115 0599 390 s, 242 Oswo 570 s,
202 | 0.2666 - 86 m.s. " 303 0.5999 12 ~= 412 0.83350 1100 8.
| 0.2683 2 400 m. . 041  0.6081 6 — 324 Os800° 42—
122 0.2742 1200 st 140 ' O.62sp 3200 st 420 08816 20  -—
212 03030 1500 m. 313 | 06368 4 000 st 028 O.8892 22

220 0.3296: 16 - 322 | 0.6422 99— 135  O.s001 300 s
| Ossot 430 s, | 141 | O6sor 580 | s 421 00028 1400 s,
023  0.8m5 1100 m. 224 | 0.6600 333 0.0275 330 |
221 | 03603 670 s . 025 | 0620 1900 m. 206 - 0.276° 1 500 s
130 | 0.57:6°1600 m. 233 | 06975 4800 st. 126 Q.52 540
123 | 03775 58 m.s 134 | 070 190 m.s. 243 ° 0.9525 6400 ' m. st.

[u—y
—
e

=]

f=

frag
N
o =]
<
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|

131 | 03043 350 s 125 | 0708t 540 s 150 00560 520 ' s,
213 | 04068 37 —_ ‘ 142 | 0110 170 | m.s. - 413 0.9583j1800; m.
222 | O4122. 950 s 400 | O7m60 750 s, 144 O.sss 1300 m.
114 | 0aizs’ 240 s, | 215 | 07a60 3500 st | 216 Oseto 5100 | s,
301 ; 04867 12— 330 0416 4600 st 422 0.9642| 2800 | m,
310 | 0.4504 6 — - 006 | 07436 2300 m. 315 0.966!)"6700 ‘m. st.
132 | Qusiz 48— 305 |0t 13 —

! ) : |
I 024 04760 510 8. 323 | 0.7455 0 - i
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len ur nyligen publicerade tabeller av L. Pauling och J. Sherman)'),
hk!l den reflekterande ytans indices och 2y atomkoordinater.

Reflexer fran icke mindre dn ett hundratal niitytor ha undersokts
och for dem samtliga har den beriiknade intensiteten visat sig stiimma,
med den observerade. Av denna utomordentligt goda Gverensstiimmelse
framgir, att de for jirnatomerna antagna koordinaterna miste vara
ytterst nira de riktiga. Tyvirr kan dock intensitetsundersékningens
resultat ej anses utgora nagot avgorande bevis for, att kolatomerna
dro beligna pa det sitt, som forutsatts vid berikningen. Pa grund
av sin ringa avbojningsformaga inverka de i forhdllande till jirn-
atomerna ytterst litet pa reflexernas intensitet.

Jimforas de intensitetsviirden, som erhdllas, om Hendricks' forslag
till placering av kolatomerna (alternativ I) antages vara riktigt, med
dem, som erhallas under forutsidttning, att den av mig antagna atom-
grupperingen (alternativ II) giiller, finner man, att endast for sju re-
flexer av de ca hundra undersokta skillnaden iir stor nog att kunna
observeras. Dessa sju par av intensitetsviirden iiro upptagna i tab. I1,

Tabell II.

Jamfirelse mellan berdknade och observerade intensiteter.

v
h k ! e ]nhnk

Altern, 1 Altern, 1I

110 220 40 -
002 680 68 Nl s,
111 320 68 1. S,
020 22 110 nm. s,
202 0 86 m, s,
220 82 16 —
132 110 44 —

dir de jimforas med de observerade intensiteterna. Som synes, giver
alternativ II god overensstimmelse med observationerna, vilket dir-
emot ej iir fallet med alternativ I. Detta talar visserligen for, att det
forra alternativet ir det, som oOverensstimmer med verkligheten, men
bevisningen hiirfor pa denna viig kan, som ovan niimnts, ej anses bin-

1) L. Pauling och J. Sherman, Zeitschr. f. Kristallographie 81, 1. 1932,
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dande, did en obetydlig ruckning av jirnatomernas parametervirden &r
tillriicklig for att forindra intensitetsviardena i tab. II.

Om en intensitetsdiskussion silunda ej kan avgora, vilket av de
bada strukturforslagen som iir att foredraga, finner man dock pa annat
siitt, att alternativ II &r langt mera plausibelt in alternativ I. Forst
och friimst giver, som ovan pdpekats, det forra ett rimligare viirde pa
kolatomens radie in det senare, och detta iir ett mycket tungt viigande
argument. Ytterligare ett starkt skil kan emellertid anféras till for-
man for alternativ II. Den koordinationstyp, som det representerar,
ir e] som Hendricks pastar ovanlig, utan har i sjilva verket patriiffats
1 atskilliza substanser, som till sin art firo nira jimforlica med jirn-
karbid. Foljande exempel ma nimnas. I volframkarbiden WC iro
metallatomerna ordnade i ett enkelt hexagonalt gitter med axelfor-
hillandet 0.98.") Den enda rimliga platsen for kolatomen i detta gitters

2 1
332
given av sex metallatomer, orienterade i hornpunkterna av ett trigonalt
prisma, vars hojd Hr obetydligt kortare in kantlingden i dess bas.
I kromkarbiden Cr,C, iro atomerna liksom i cementiten grupperade i
overensstimmelse med rymdgrupp V3,". Elementarcellen innehaller
ocksa 1 detta fall tolv metallatomer, men 1 olikhet med cementitens
jirnatomer iiro de fordelade pa tre grupper fyrtaliga ligen. I sam-
arbete med Kjell Hellbom har jag nyligen kunnat faststiilla dessa
atomers gruppering. Aven i detta fall idro de beligna si, att de i
grupper om sex definiera hérnpunkterna i ridtvinkliga prismor med
likbent trianguldr bas och iiven mellan dessa kromatomer iir utrymmet
Just si stort, att en kolatom med normal radie dir kan finna plats.
Nitriden MoN, som enligt G. Hiigg?®) ar analog med WC, och tvenne
borider FeB och CoB?), vilka kristallisera i rymdgrupp V", kunna
ytterligare niimnas som exempel pi substanser, i vilka koordinationen
mellan metalloid- och metallatomer iir av den typ, som motsvarar ovan-
nimnda alternativ II.

Sammanfattande kan siigas, att dven om nigot bindande bevis
hiir ej kunnat forebringas for att cementiten verkligen har denna
struktur, de anférda skilen dock sa starkt tala darfor, att det knappast
finnes nagon mojlighet betvivla, att sd dr forhallandet.

elementarcell dr i punkten » diir den pa lika avstand dr om-

'Y A. Westgren och (. Phragmén, Zeitsch. f, anorg, und allg. Chemie 156, 27, 1926.

%, (i. Hiigg, Zeitschr. f. physik. Chemie B 7, 339, 1930.

") En redogirelse for dessa horiders byggnad kommer inom kort att limnas av
T. Bjurstrim,
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Till sist mé& papekas, att vare sig det ena eller det andra av de
diskuterade strukturforslagen iir det riitta, nigra molekyler Fe,C uppen-
barligen ej forekomma i cementit. Detta kan méjligen giva de forskare
nagot att tinka pa, som Hro intresserade av frigan, om man bor rikna
med niirvaron av dylika molekyler i de fasta 1osningarna av kol 1 jirn.
Om man vill antaga, att kolet i stalets fasta losningar och i smilt
stal och tackjirn forekommer bundet vid jirn i form av molekyler,
finns det f. n. i varje fall ej ndgon anledning tillskriva dessa just
sammansittningen Fe,C.

The Crystal Structure of Cementite.
Sumimary.

In their papers on the crystal structure of cementite recently
published Sterling B. Hendricks and Shigetaka Shimura agree in their
statement that its space group is V;" and they have also both come
to the conclusion that the position of the iron atoms are

1 1 1 1 11
8 Fe at (a) =, v, 2; a,y,z-%-?, a,-i—;z, @/+2, 4+—2, x-%;z,.r/—%-?, Z
ryif, £, @, 1 +1 r+] ‘—'—1 z+1 ‘+17+1
r, Y, &, y U ’ S W ’ y 3 ot e
! o) Ty T ET g T Uy
1 3 1 11 1 1 3
4 Fe at (b) w, £y i, F,4; eH-;z, ?;+2,;L; u—!—z, F+2,i.

Their values of %, z and v agree but, there is a marked difference
between their x and #. An examination of the relative intensity of
the reflections shows that Shimura's parameter values cannot be correct.
His solution of the problem must thus be rejected.

If the parameters suggested by Hendricks are slightly adjusted,
a perfect agreement is obtained between observed and calculated in-
tensities. This adjustment has been performed on the basis of an
extended amount of X-ray data, especially by making use of a number
of very good powder photograms. The parameter values arrived at are

x=1.333 u——0.167
y=0.175 r=0.04

z—0.065

which all may be considered to be safe within + 0.01. The grouping
of the iron atoms suggested by Hendricks is thus verified.
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Objections may, however, be raised against his location of the
carbon atoms. In the cementite structure of Hendr'cks the carbon
atoms are located at the symmetry centers 000, OOi,%éO, 11) i,where
they are surrounded by six atomns at the cornmers of what is termed
»coordination octahedrons». These »octabedrons» are, however, not
very regular and the space left between the six atoms is not large
enough to admit a carbon atom to be placed there maintaining its nor-
mal radius 0.77 A, corresponding to the C-C distance in diamond and
the radius of the carbon atoms in carbides such as TiC, VC, ZrC,
TaC and WC.

If the position of the carbon atoms is

‘ 1 . 3 _ 1 11 1 13

4 C at (¢) u,, o g5 B "‘+2’ vl-{-z,_L; ?ll+2, '¢'1+2,4;
with w,= 0.3
1‘12_0.]3,

they are surrounded by six iron atoms at the distance 2.01 A, which
is the sum of 1.25 A, the radius of the iron atom, and 0.7¢ A, which
agrees with the normal radius of the carbon atom. The six iron atoms
define a regular prism of a triangular isosceles basis. The height of
the prism (2.65 A) is practically the same as the length of two of its
basal edges (2.67 A) and the third basal edge (2.19 X) equals the dia-
meter of the iron atom. This coordination polyhedron seems to be
more regular than the »octahedron» of Hendricks.

*If the intensity of the reflections is calculated 1. on the basis of
the structure proposed by Hendricks (Alternative I) and 2. on the as-
sumption that the structure suggested above is valid (Alternative II),
it is found on comparison between the values thus obtained that the
difference is big enough to be perceptible only for seven reflections
out of about one hundred observed. In all these cases, however, the
observations are in favour of Alternative II which indicates that this
alternative is correct. The diffraction power of the carbon atoms
being very small compared to that of the iron atoms this fact cannot,
however, be considered to be sufficient to prove the correctness of
the structure.

A strong argument in its favour, however, is the fact mentioned
that the carbon atoms located in the way suggested have their normal
radius and also that the coordination type of the structure is by no
means unusual among substances chemically resembling cementite.
It is met with in the carbides WC and Cr,C,, in the nitride MoN
and in the borides FeB and CoB.



