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Über die Struktur des Durangit NaAIF[As 04].
Von P. Kokkoros, Athen (z. Z. TÜbingen).

1. Einleitung.

Die nunmehr sehon oft beobaehtete Verwandtsehaft ml Gitterbau

zwischen Silikaten und Arsenaten bzw. Phosphaten maeht die Struktur-

bestimmung von Arsenaten und Phosphaten unbekannten Aufbaues

interessant, da dabci unter Umstij,nden neue Falle von Bauahnliehkeiten

zwisehen Verbindungen dieser Gruppen fcstgestellt werden kéinnen.

Besonders in solehen Fallen, wo kristallographisehe oder kristallchemische
Analogien eine Strukturanalogie vermuten lassen, hat eine vollstandige

Strukturbestimlnung zunaehst vom kristallehemischen Standpunkt aus

cin Interesse. Ferner kann, ,\"enn ein zu einem bekannten ahnlicher

Strukturtypus vorliegt, wobei die strukturell entsprechenden Baustcine

versehiedene Streu verméigen besitzen, die Hichtigkeit dieses Struktur-
typus noehmals auf Gruncl von neuen expcrimcntellen Daten bestatigt

werden.

Die Kristallstruktur von Titanit wurde von W. H. Zachariascn1)

bestimmt. Das Mineral Durangit (NaAlF[As04]) wcist cine dem Titanit
(CaTiO[Si04]) und dem Tilasit (CaMgF[As04]) entsprechende Summen-

formel auf; die beiden lctzteren ~lineralien gehéiren naeh H. Strunz2)

zum selben Strukturtypus. Weiter bestehen kristallographische Ahnlich-

keiten zwisehen Titanit und Durangit im Achsenverhaltnis und im pseudo-

hexagonalen Charakter der b-Aehse beider Mineralien. Diese Ahnlich-

keiten führen zu del' Vermutung, daB Durangit zum Strukturtypus von

Titanit gehéirt. Um diese Frage zu kliiren. wurde die Strukturbestimmung
von Durangit vorgenommcn. Vorliegende Arbcit enthiilt die Ergebnisse

dieser Untersuehung.

Del' Durangit kristallisiert monoklin-holoedrisch. Naeh den kristallo-
graphisehen lHessungen von Des Cloizeaux3) ist a: b: e = 0,77158: 1:
0,82449 und fJ = 115° 13'. 1m folgenden wird zunachst diese Achsen-

aufstellung nach Des Cloizeaux angewcndet wcrden.

2. Dimensionen der Elemcntarzelle und Raumgruppe.

Das Untcrsuehungsmaterial stammt aus dem Vorkommen von
Durango in Mexiko. Eine Anzahl von mehrere Zentimeter groBen Kri-

1) W. H. Zachariasen. Z. Kristallogr. 73 (1930) 7.
2) H. Strunz, Z. Kristallogr. 96 (1937) 7.
3) Ann. Chim. Physique IV (1875) 401.
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stallen wurden von del' Firma Krantz (Bonn) besorgtI). Die meisten

Kristalle waren durch die Kristallformen {HO} und {IH} begrenzt, bei

einigen warcn noch Flachen (010), (100) und (1H) vorhanden. Da diese

Kristallc wegen ihrer GroDe (3-6 mm Durchmesser) zur Herstellung von

Drehkristallaufnahmen nieht geeignet waren, wurden davon prismatisehe
Stüeke etwa 1 mm dick und 3 mm lang parallel zu den Kanten [00t]

und [101] und zu del' Riehtung [010] abgeschnitten. Die Justierung nach

diesen Riehtungen wurde rontgenographisch dureh Vcrsuchsaufnahlllen

erreicht. Es wurden davon Drehkr'istallaufnahrncn und \VeiDenberg-

aufnahmen del' Aquatorlinie untel' Anwendung von Cu-K-Strahlung er-

halten. An Hand die ser J)iagramme sind folgende kristallometrische

Daten errnittelt worden:

a = 6.5:~ == 0.01 A b =u 8.46 :::'::0,01 A e = 7,00 ::i::0,02 A
woraus das Achsenverhaltnis a: b: e = 0,7716: 1 : 0,8273 in guter tber-
einstirnrnung rnit den von Des Cloizea ux kristallographisch errnittelten

IVerten folgt.

Bei del' Berec1mung del' Anzahl Z der ;vIoleküle im Elementarkorper
wurde, gemiiD den in del' Literatur angegebenel1 Analysen von Durangit2).

anniiherungsweise etwa 1/5 des Al als durch Fe ersetzt betrachtet. So

findet man auf Grund cines Dichtewertes von 4.0 Z = 4.03 ~ 4.. . .
Es sind folgende Reflexe beobachtet worden:

hkl nur mit h + k = 2/1

hOl nur mit h = 2n und l.~ 211

OkO nur mit k ~c 2/1.

Tabelle 1.

Zahligkeit
Eigen-
synlIn.

Kool'dinaten

4 C.
1

(o)

(b)

(r)

(d)

(e)

(/)

000; oo~; HO; Ht
oto; OH; ~O~; too
tio; i!i-; !1-~';'i~O
lto; i~--};t:f~; tio
Oyt; Oyi;~, 1 -'- y, t; !, 1- y,
xyz; xyz; x, y, }

- z; xy, ! + z; + x, -~"+
y, z;

~.-- ~l', ~-- y, z; -~- x, } + y, t - z; ! + x, 1- y,

-~ -j- ,2:

1) An diesel' Stelle ist auch Herrn Prof. Ramdohl' fül' seine Bcreitwilligkeit,

aus den Sammlungen des Berlinel' Mineralogischen l\Iuseums Dul'angitkristalle zur

Vel'fügung zu stellen, sehr zu danken.

2) Hintze, Handbuch del' l\1inel'alogie 14, 631.
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Nach diesen Auswahlregeln liegt die Raumgruppe C~h vor. In der
normierten Aufstellung dieser Raumgruppe gehen die Gleitspiegelebenen
jj 010 mit der Gleitkomponente cj2 durch b = O bzw. t, diejenige mit

den Gleitkomponenten~. + i durch b= l bzw. i. Durch a = O bzw. t
gehen zweizahlige Achsen jj zu [010] in z = l bzw. i-

Die zu dieser Raumgruppe gehorenden Punktlagen sind in TabelIe I
zusamm engestelIt.

Die alIgemeine Formel des Strukturfaktors ist:

F1 = 8 cos 2n (hx + lz) cos 2n ky für l = 2n
F2 = - 8 sin 2n (hx + lz) sin 2n ky für l = 2n + 1.

3. Strukturbestirnrnung.

Die ElementarzelIe enthalt 4 Einheiten N aAlJi'[ AsO 4]; es sind also

4 N a, 4 Al, 4 F, 4 As und 16 0- Atome im Elementarkorper zu verteilen.
Wegen der tetraedrischen Gestalt der AsO 4-Gru ppe ist eine 4 zahlige Lage für

die As-Atome nur auf den Digyren moglich. Abgesehen von den O-Atomen,

welche in alIgemeiner Lage liegen, konnen die anderen Atome entweder

in Symmetriezentren (Punktlagen a-d der Tabelle I) oder auf den Digyren
(Punktlage e) liegen. Es ware zunaehst die Lage der As-Atome auf den

Digyren zu bestimmen (1 Freiheitsgrad); damit würde aus den Dimensio-

nen des As04-Tetraeders, welche aus mehreren Strukturbestimmungen

bekannt sind1), eine vorlaufige Lage der O-Atome festgelegt werden

k6nnen. Es wurde vorgezogen, unabhangig von jeder Annahme über die

Struktur von Durangit direkt die rontgenographischen Daten zu benützen.

Die Tatsache, da13 bei diesem Mineral die am starksten streuenden Atome
die As-Atome sind und betrachtlich in dieser Hinsicht die anderen Atome

übertreffen, machte es moglich, eine Pa tterson- Synthese zu versuchen,

um die Lage der As-Atome festzustellen. \Venn man eine Projektion der
Symmetrieelemente der betreffenden Raumgruppe auf (001) betrachtet,

wird sich aus einem As-Atom auf der 2zahligen Achse (Oy) mit einer

Koordinate YAs wegen der Gleitspiegelebene in y=c t in der Projektion

ein As-Atom in der Lage t, t - YAs ergeben. Der Vektor zwischen

beiden Atomen solIte auf der entsprechenden Projektion der F~kO-Serien

ein Maximum mit den Koordinaten x = t, y = t - 2 YAs bringen. Da es

sich nur um die Lage dieses starken Maximums handelte, konnte man eine

solche Projektion an Hand von relativen F~kO-W erten durchführen,

welche aus den Schwarzungen der entsprechenden Reflexe eines W ei 13e n-

berg-Diagrammes erhaIten wurden. Die Sehwarzungen, und aus diesen die

1) F. Machatschki, Z. Kristallogr. 90 (1935) 44; 94 (1936) 230.
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Intensitaten, wurden nach dem in einer frÜheren Arbeit geschilderten
Vorgang ermittelt1). Das Ergebnis dieser Projektion ist in Fig. 1 dar-

gestellt. Das starke Maximum, das zu erwarten war, liegt in 2nx = 180°,
2ny = 56°, was auf eine y-Kaordinate des As-Atames von 62° schlie13en
la13t. [Da Über die z-Koordinate bei dieser Prajektian nichts angegeben
wird, kann die ermittelte Kaardinate (56°) entweder dem y oder dem

t - y der Punktlage (e) in Tabelle 1 entsprechen.] Das Vorhandensein
von negativen Werten in bestimmten Teilen dieser Prajektion (gestrichelt
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Fig. 1. Patterson-Synthesein der Projektion auf (001).

abgegrenzte Flachen in Fig. 1) ist teils auf die beschrankte Anzahl der zur

VerfÜgung stehenden F~ko-Werte, teils auf die Anwendung eines zu

kleinen relativen F~oo-\Yertes zurückzufÜhren. Aus dieser Projektion sind

auch weitere SchlÜsse zu ziehen. WÜrden die auf den Klinagleitspiegel-
ebenen liegenden Symmetriezentren [Punktlagen (e) und (d) der Tabelle 1]

besetzt sein, dann sallte in Fig. 1 ein Maximum, wenn aueh mit niedrigerem
\Yerte, in 2nx = 180°, 2ny = 90° vorhanden sein; dieses fehIt aber.
WÜrden die Übrigen Symmetriezentren (a) und (b) beide gleichzeitig

besetzt sein, dann sallte in Fig. 1 ein Maximum in 2nx = 180°, 2ny = 90°
varhanden sein; statt dessen kommen an dieser Stelle negative Werte vaL

Daraus kann man falgende SchlÜsse fÜr die Lage der Al- bzw. Na- und

1) P. Kokkoros, Z. Kristallogr. 96 (1937) 422.



Tabellc n. Vorliiufige Atomlagen.

x y Z Symmetrie

As O YAs (~62G) 3 O2:¡

Al O ~O U¡

Na O YXa
1 C2:¡

F O YF
1 O2.j.

0.1 xA YA zA C 1

011 Xii YlJ ZB C'1
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F-Atome ziehen: Die Punktlagen (e) und (d) sind nicht bcsetzt. Die

Punktlagen (a) und (b) konncn nicht bcide bcsctzt scin. An Hand dieser

Daten kann lUan cine Projektion des Gittcrs von Durangit auf (001) //[001]

versuchcn. Legen \Vir das Zentrulll eines As-AtOlUCS auf einer Digyre in
2ny = 62°. Das A,~04- Tetraedcr liegt so, da13 eine seincl' :Zziihligen Aehsen
mit dcr DigYl'e zusammenfiillt. Kach den Dimensionen des As04-Tetra-

edel's im Vel'hÜ]tnis zu der b-Achse von Durangit sollten die zwei dem
lirsprung zuniichst liegcnden O-AtOlUC (im folgellden mit 0.1 bezeichllet)

eine Koordinate 2ny ,,",-,20°, die zwei Übrigen nach der anden:n Seite des

As-Atomes (mit 011 bezeichnet) cinc Koordinate 2ny
'"'-'

105° hahen. Auf

diese DigYl'e sind zwei Symmetl'iezelltren projiziert in 2ny-c 0° und

'2ny = 180°. Das erste soll ullbesetzt sein. sonst hiiUl' ein Atom in
2ny c= 0° im Zusammcnhang mit delll As-Atom in 2ny ~ 02° auf del'

Pa ttl'l'son -Projcktion (Fig.l) ein JVIaxinlllIll in 2n:1' = O, 2ny (520 el'-
zeugt; staU dessen tl'eten dort negati ve Wl'l'tc auI. Dagegen ist ein Atolll

in '2ny ~ 180° nicht auszuschlie13cn. Es \\'Ürde Illit dem As-Atom ein

Maximum auf del" Digyre in 2ny = 118° erzeugcn, was von dem }Iaximum
des As-As-Vektors verdeckt wÜl'de. Eine soldw Annahme wil'd nun tat-

siichlich durch die Ausbreitung dieses lIaxinlllllls gestÜtzt. So ist von

den vier 4 ziihligen Punktlagen in den SYlllllletl'iezentl'en allein diese

besetzt. Zwischen den Kationen Na I und AP+. von denen diese Lage

besetzt werden konnte (wegen der zu groBen KÜhe von 0-2-Anionen

kornmt das F-I-Anion nicht in Fl'age),ist aus riiumlichen GrÜnden nUI'

das Al-Atom dazu geeignet. FÜr die Na+- und F--Ionen blciben dann

nur die 4 ziihligcn Lagcn auf den Digyrcn Übrig. Setzt man die F- -Anionen

auf del' Projektion in die NÜhc der A13"-Kationen, so findet lllan leicht
durch Drehung des As04-Tetraeders um die 2ziihlige Achse einc Stelle,

wo jedes Al (in z = O bzw. l) von 6 Anionen in del' Form eines vcl'zerrten

Oktaeders umgeben ist, niimlich von 4 0-2 und 2 zentrosyrnmetrisch

liegenden F--Anionen in z = k bzw.!- Nun bleibt auf den Digyren eine
Lage fÜr das N a +-Kation, in der es von (; 0-2 und einem F-l umgeben ist.

Diese auf dil'ektelll Wege aus den rontgenographischen Daten abgelcitete
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Atomyerteilung mu13 also die Strukturverhiiltnisse beim Durangit grund-

t'ützlich wiedergeben. Die in vorstehender Tabelle TI angegebenen vor-
liiufigen Atomlagen entsprechen Atomen, die in einer Viertelmasche der

Projektion liegen, aus der sich durch die Symmetrieoperationen del'
Raumgruppe die Anordnung in der ganzen Zelle ergibt. Die zugehorigen

Koordinaten entsprechen daher nicht denen in der Tabelle I.

4. Parametcrhestimmung.

Nach Tabelle 1I sind im ganzen 9 Parameter xu bestimmen. Es wurde

zuerst versucht, die x- und y-Koordinaten der Atome in einer Projektion

auf (001) !! zu [001J zu cl'mitteln. An Hand del' oben angegebcnen Daten
Über die wahrseheinliche Lage des As04-Tetl'aeders und del' Übl'igen Atome

wurde vel'sueht, durch Vel'stellung ihrel' Lage innerhalb bestimmtel'

Grenzen eine Übel'einstimnmng zwisehen bel'edlllcten und beobachtetcn

FJ¡kO-\Verten xu erreichen. Nachdem die Bedillgnng anniiherungsweise
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Fig. 2. Fouricr.Synthese del' Elektronendiehtc in del' Projektion auí (UO!).

erfÜllt war, ,\'urden die Vorzeichen der berechneten FJ¡kO-\Verte benÜtzt

und an Hand del' beobachteten l\w-Werte eine zweidirnensionale Fou-

rier-Synthese del' Projektion der Elektronendichte auf (001) parallel zu

[001 J durchgefÜhrt. Diese Projektion wird durch Fig. 2 dargestellt.

Das As-Atom ist dort durch ein starkes ReJief gekennzeiehnet, dessen
GipfeJ in 2nx.= O, 2ny = 65° liegt. Die Lage der Na-Atome wird von



Tabelle III.

2nx 2ny 2nz x/a, y/b z/e Lage

As O H4° 90° O 0,317 0,25 (e)

Al O O O O O O (a)

Na O 240 90 O 0,667 0,25 (e)

F O 340 90 O 0,944 0,25 (e)

OA 75° 156 150 0,208 0,433 0,417 (1)

OB 33 76 35 0,092 0,211 0,097 (1)
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der Projektion der As-Atome verdeckt. Dasselbe gilt für die Lage der

F-Atome, die in der Projektion wieder sehr nahe bei den Al-Atomen liegen.

Ihre Anwesenheit wird nur in einer Verliingerung des Reliefs der Al-

Atome nach der Richtung der b-Achse ausgepriigt. Die Lagen der
OA- und OB-Atome sind deutlich abgebildet, man erhiilt daraus als Ko-

ordinaten:

YA = 24°,

Auf Grund dieser Koordinaten wurden durch einige ¡)trial und error«-
Versuche1) über die Lage der Na- und F-Atome, die aus der Fourier-

Projektion nur ungenau zu entnehmen war, die endgültigen x- und

y-Koordinaten aller Atome ermittelt. Um die noch unbekannten z-Koor-

dinaten der 0A- und OB-Atome zu bestimmen, wurden aus den Reflexen

einer WeiBenbergaufnahme der Aquatorlinie eines um [101] gedrehten

Kristallschnittes die entsprechenden F¡¡krWerte (mit I h i = [l /) er-

halten und aus diesen die z-Parameter durch ¡)trial und error«-Versuche

ermittelt. Die beste Übereinstimmung wurde durch folgende Kom bination

von Atomkoordinaten erreicht (Tabelle III).

Bei der Bestimmung der in dieser Tabelle angegebenen Koordinaten

wurde als Ursprung (000) die Lage (a) eines Al-Atomes angenommen,

was in bezug auf die obige Diskussion (Tabelle 1I) eine Versetzung des,

Ursprunges um t a bedeutet. Die Koordinaten sind somit den en der

Tabelle 1 entsprechend. Ein Vergleich zwischen den berechneten und

beobachteten F- Werten wird in den Tabellen IV und V gegeben. Wie durch

diese Daten und die Kurven der Fig. 3 veranschaulicht wird, ist die Über-

einstimmung gut. AuBer unbedeutenden Abweichungen bei einigen Re-
flexen, die bei der Bestimmung der F-Werte auf photographischem Wege

innerhalb der Fehlergrenzen liegen, verlaufen im ganzen beide Kurven

dicht beieinander, so daB man auf die Richtigkeit der angenommenen

Struktur und der ermittelten Atomlagen schFeBen kann.

1) Bei der Berechnung wurde ;~der Al-Atome als durch Fe ersetzt betrachtet.
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Tabelle IV. Ron tgengoniometera ufnahme der Áquatorlinie

um die c-Achse.

Indiz.nach Indiz.nach
Reflexe Fhko Fhko d. Titanit- Reflexe Fhko Fhko d. Titanit-

hkO beob. berech. achsen- hkO beob. berech. achsen-
aufstellg. aufstellg.

-~_._---

HO 1.4 - i7 lB 530 i30 - i2i 535
020 23 - 28 020 080 75 78 080
200 i20 -i- i80 202 370 i8 i3 373
i30 iOO - i52 l3i 460 70 83 464
220 70 56 222 280 46 40 282
040 3i 30 040 600 99 -i- iOO 606
3iO 28 3i 3i3 550 56 43 555
240 25 28 242 620 O 2 626
330 i54 - i57 333 i90 64 78 nH
i50 29 ~25 l5i 640 O 5 646
400 i05 -j- i46 404 480 63 Di 484
420 O 7 424 7iO i2 i3 7I7
060 82 -j- 89 060 570 55 49 575
350 66 53 353 390 44 49 393
260 i02 H8 262 O.iO.O 45 40 O.IO.O
440 i2 7 444 730 80 -i03 737
MO i7 i7 515 2.W.0 35 45 2.IO.2
i70 i8 i3 l7i 660 67 - 75 666

Tabelle V. Rontgengoniometera ufnahme der Áquatorlinie

um [101].

Indiz.nach Indiz.nach
Reflexe F¡lid Fhid d. Titanit- Reflexe Fillel Fhkl d. Titanit-

hTcl beob. berech. achsen- hTcl beob. berech. achsen-
aufstellg. aufstellg.

.-- ----

lB 78 + 8i HO I7i 42 + 45 i70
202 iOO -i08 200 5I5 57 45 5iO
l3i i7 i4 i30 535 30 28 530
222 43 + 4i 220 373 44 43 370
313 4i 53 3iO 464 80 + 83 460
242 73 75 240 282 i04 + i03 280
lM O 4 i50 606 42 38 600
333 i7 i9 330 555 20 i9 550
404 i60 -+- i84 400 19i 42 + 39 i90
424 34 30 420 626 50 + 5i 620
262 i5 28 260 646 38 + 42 640
353 i6 + i8 350 484 69 60 480
444 26 25 440 393 34 39 390
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Fig. 3. Vel'gleich Jel' bel'echncten (- - - -) und del' beobachteten (-) P-Wcrte.

o. Diskussion der Struktur.

Vel'gleich mit Titanit.

Die Struhur ist projektionsmaBig in der Fig. 4 unter Bezug auf

die Des Cloizeauxsche Achsenaufstellung dal'gestellt (die Foul'ier-Pro-
jektion del' Fig. 2 ist mit der Viertelmasche zu vergleiehen, welche die

Punkte t 0, t~, 1 t und 1,0 als Ecken hat). Sie enthalt aJs Koordinations-
polyeder As04-Tetraeder, Al04F2-Oktaedel' und Na06F-Polyeder. Die

0-2-Zentren hefinden sich in einem Abstand 1,68 Á vom As5+-Zentrum

und biJden ein fast regulares Tetraeder um dieses letztere. Die Ahstrinde

zwischen den Anionen im Tetl'aedel' sind 0A -OA= 2,72 Á, OB-OB =c 2,86 Á,
()

A-OJJC 2,70 Á bzw. 2,77 1. Die Abstiinde zwisehen Kation und Anionen
im AlO4F2-Oktaeder sind: Al-F =1 ,81 Á, Al-OA = 1,811. Al-OB = 1,90 Á;
zwischen den Anionen: OA-F .~ 2,52 Á bzw. 2,6:3Á, 0B-F - e 2,82 Á bzw.

2,60 Á, 0A-OB= 2,71Á bzw. 2,581. Der Abstand O."cF = 2,52 ist etwas
kleiner, als nach den Ionenradien zu erwarten ware. Diese Abweichung

kann auf einer Ungenauigkeit bei der Pal'ameterbestimmung der Anionen

beruhen. \Vegen ihres kJeinen Streuvermogens hat eine kleine Verstellung

ihrer Lage keinen so merk1ichen EinfJuB auf die berechneten Intensitaten,

um sich bei der angewendeten }Iethode der Intensitatsmessungen bernerk-

bar zu machen. So muB man bei den angegebenen Kool'dinaten für die



Tahe11e VI.
Titanit

Durangit nal'h Zach,triasen

~:h:x 2 :ry 2:rz 2:rx 2ny 2.7TZ

As 0° 1;)6 o noo ~(.ri O" 155° \)0°
Al no \)0 o l1i no 90 o
~\-a o :30 no Ca o 30 no

F 1) 2no !)O 01 o 2!J2,5 \)0
OA 15 114 30 °ur 10 116 36
OE ss 1H4 14.'5 Ou no HJ4 144
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leichten Atome mit einer Annaherung bis :3° rechnen, und cine geeignete

Versetzung um diesen Betrag wiire genÜgend, um die Abweichungen auf-

zuheben. Der Nlittclwert der Anionenabstande innerhalb des Al04F2-

Oktaeders betriigt 2,64 A, was als befriedigend betrachtet werden kann.

Die Abstiinde im Na06F-Polyeder sind Na-F = 2,35 A, Na-O A = 2,40 A,

Na-OB = 2,47 A bzw. 2,44 A. JedesOA -2-Anion hat als nachste Kationen,

mit denen es durch Valenzbindungen verbunden ist, ein AS5+_, ein Al3+-

und ein Na+-Kation. .Jedes 0E -2-Anion ein AS51, ein Al3'i- und lwei

Ya-'--Kationen. Jedes F--Anion lwei Al3'L und ein Na">i--Kation. Die
Valenzabsiittigung nach der P a u 1i11gsehen Regel wird erfÜ11t. Es ergibt

sich fÜr 0A - 2: i +i -;-t= 1,89, fÜr 0B-2:t + t -I-t = 2,03, fÜr F-1:
.¡¡.-+ .¡¡.+ t= 1,14, d. h. fÜr die 0-2-Anionen ein \Vert sehr nahe bei 2,

fÜr die F-1-Ianen ein Wert sehr nahe bei 1 (valle Absiittigung).

So11 das Gitter van Durangit so aufgeste11t werden, daB die Bauiihn-

Jichkeit zum Titanit hervortritt, so muB man eine andere Achsenauf-

stellung wahlen 1); man muB niimlich unter Beibehaltllng del' Achsen a

lInd b als Achse e die Kantc [1011 (in der AlIfstellung nach Des Cloi-

lea u x) nehmen. In Tabelle VI sinO. die Durangitkoordinaten Ull\ge-

rechnet für die Titanitachsenaufstellung und unter Verlegung des
Achscnursprunges auf cin Symmetriezentrum angegeben, daneben die

entsprechenden Atomkoordinaten van Titanit nach Zachariasen2)

umgerechnet fÜr dcnsclben Ursprung. Die Lage del' strukture11 ent-

sprechenden Atome ist bis auf cinige Grade bei beiden :;Vlineralien dieselhe.

Bei dicser Achsenaufste11ung priigt sich die "~hnlichkeit zum Titanit auch

111del' Elementarkorpergestalt aus. Es ist:

Durangit a = 6,53 A, b ~ 8.46 A. e = 7,;30 A,

Titanit a 6,55 A, b= 8,70 A, e = 7,43 A,
~ = 119° 2:2'.

~ =119° 4:)'.

1) Darauf wurde vom Ved. sl'hon in der vorliiufigen 2\Jitteilung in Xatunviss.

4-1 (1\)37) 717 verwiesen.
1) Z. Kristallogr. m (H)i)O) 7.
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Obwohl díese letzte Achsenaufstellung aus krístallographíschem Grunde

vorzuzíehen ware, weíl díe Pseudohexagonalítat der Krístallform für beíde

Míneralíen ausgepragter hervortrítt ({J fast 120°), konnte man aus feín-

baulíchen Gründen für beíde Míneralíen der Des Cloízea uxschen Duran-
gítaufstellung den V orzug geben. Wíe aus Fíg. 4 zu ersehen íst, sínd dem

vorlíegenden Strukturtypus nach díeser Aufstellung entlang der Achse e

b

~

0=118 8 =,fa o =lIl 0=0

Fig. 4. Projektion des Gitters von Durangit (001.).

Ketten von Al04F2 Koordínatíonsoktaedern zugeordnet, welche durch
Verknüpfung übereínanderlíegender Polyeder über je eín gemeinsames

F-I-Ion (oder Ol-2-Ion beím Titanit) entstehen. Díe ande re Ríchtung

dagegen ([101] beí Durangít) entspricht keínem charakteristíschen Merk-

mal hínsíchtlích des Feínbaucs díeses Gittertypus.

Über díe zusammen mít G. Hiigele und F. Machatschkí durch-
geführtc Synthese von wohlkrístallisíertem Durangít wird an anderer

Stelle bcrichtet werden.
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6. Zusammcnfassung.

An Hand von rontgenographisch~n Untersuchungen wurdc die voll-
stiindige Struktur von Durangit bestimmt. Die Raumgruppe ist C~¡"
die Dimensionen der Elementarzelle nach der Aehsenaufstellung von Des

Cloizeaux sind:

a = 6,53 Á, b = 8,46 Á, e = 7,00 Á, {J = 115° 1:3'.

Es sind 4 Forrneleinheiten N aAlF[ As04] im Elementarkorper ent-

halten.

Die gefundene Struktur ist derjenigen von Titanit sehr ahnlieh. Die

beiden Mineralien sind isomorph. Um dieselbe Orientierung wie bei

Titanit zu erhalten, muB man unter Beibehaltung der Aehsen a und b

als Aehse e beim Durangit die Kante [101] (nach der Des Cloizeaux-

sehen Aufstellung) wahlen. Die Dimensionen der Elementarzelle werden

dann:

a = 6,53 Á, b = 8,46 Á, e = 7,30 Á, P = 119° 22'.

Die vorliegende Arbeit wurde im }lineralogisehen Institut del'

Univel'sitat Tübingen ausgeführt. Herrn Prof. Dr. F. :\laehatschki
moehte ieh fül' die gastfreundliehe Aufnahme in seinern Institut, für
Forderung der Al'beit dureh bereitwillige Überlassung del' Hilfsmittel des

Institutes und Anregung aueh an dieser Stelle rneinen besten Dank

ausspreehen.

}linel'alogisches Institut Tübingen, llli Dezem ber 19:37.

Eingegangen: 1. Janual' 1938.
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