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sono eontenute quattro unita stechiometriche. Per la determinazione della strut-
tura eristallina mediante i raggi X sono state raccolte, eon eamera di Weissen-
berg, oltre 1000 riflessioni non equivalenti, e le intensiti delle stesse sono
state misurate fotometricamente. La struttura @ stata risolta attraverso lo stu-
dio di una proiezione di Patterson bidimensionale, che ha permesso di indi-
viduare le posizioni degli atomi di bario; le coordinate degli altri atomi sono
state ricavate da una successiva sintesi tridimensionale della densita elettronica.

11 raffinamento & stato eseguito con il metodo dei minimi quadrati, uti-
lizzando un programma di calecolo a matrice eompleta; sono state applicate
le correzioni di dispersione anomala per il bario e di estinzione secondaria
per tutti i fattori di struttura osservati. Sono stati anche ricavati e raf-
finati i parametri termiei anisotropi. I1 fattore di disaccordo finale rela-
tivo alle sole riflessioni osservate &¢: R = 0,047.

Dall’ indagine strutturale si ricava che la krauskopfite appartiene agli
inosilieati. Un ossigeno di ogni tetraedro [Si0O,]*- satura una valenza con un
atomo d’idrogeno: in altri termini ogni atomo di silicio & legato a un ossidrile;
la formula chimica pud percid essere seritta come: Ba[Si,0,(0H),] - 2H,0.
Nella struttura @ presente un sistema di legami idrogenici e, in via d’ipotesi,
ne & stato proposto un modello fondato sulla regola di Pauling delle valenze
elettrostatiche; in questo modello ogni atomo d idrogeno partecipa a un le-
game idrogenico.

La coordinazione degli atomi di bario & nove; essi appaiono, in prima
approssimazione, adagiati in strati paralleli ai piani (100). Le distanze e gli
angoli di legame relativi ai tetraedri [Si0,]*—, come pure le distanze Ba-O
rientrano nella norma (le distanze Si-O variano fra 1,560 e 1,654 A, le di-
stanze Ba-O fra 2,743 e 3,010 A, con deviazioni standard di 0,007 &),

CODA A., GIUSEPPETTI G. e TADINI C.: La struttura cristallina
della wagnerite.

La wagnerite con formula chimica Mg,PO,F, & monoeclina prismatica
con costanti:

ag =944 b, =12,679 eo = 11,957 A f = 10818’
Z = 16; gruppo spaziale P2;/c.

La determinazione della struttura & stata realizzata per mezzo di foto-
grammi Weissenberg dei livelli da 0 a 8 seeondo I'asse di rotazione [010], ra-
diazione CuKe . Dai fotogrammi ottenuti veniva notato che i riflessi (hkl) eon
k = 2n avevano una intensitd media assai superiore a quelli eon k = 2n + 1.
escludendo questi ultimi riflessi la struttura poteva riferirsi ai tre periodi
reticolari: ag, by/2, ¢;, con una pseudocella appartenente al gruppo spaziale
12/e.
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Basandosi su questa pseudocella di volume meti della vera e mediante
sezioni Patterson normali a [010] si sono trovate le eoordinate degli atomi di
magnesio, fosforo e ossigeno. Sulle sezioni di densita elettronica, eseguite nor-
malmente a [010], mentre si notavano chiaramente i massimi ecorrispondenti
alle posizioni degli atomi su seritti, si osservavano anche altri massimi attri-
buibili al fluoro perd in numero doppio di quello degli stessi atomi presenti
realmente nella pseudocella. Questo poteva far pensare che la differenza fra
ognuna delle due porzioni di cella vera che costituivano la pseudocella a pe-
riodo b,/2 fosse unicamente data da una particolare distribuzione degli atomi
di fluoro fra le posizioni dei massimi su riferiti, mentre gli atomi del ma-
gnesio, fosforo e ossigeno dovevano occupare all’incirea le stesse posizioni
nelle due porzioni.

Su questa base venivano date le coordinate degli atomi per la cella vera
relativa al gruppo spaziale P2,/e. Furono quindi eseguite sezioni di densita
elettronica utilizzando anche i riflessi con k = 2n + 1, i cni segni erano stati
ricavati da un caleolo di fattori di struttura eui contribuivano i soli atomi di
fluoro nelle posizioni previste. I ipotesi si riveld corretta e la struttura &
stata successivamente raffinata con aleuni eieli di minimi quadrati raggiun-
gendo un fattore di disecordanza R di 0,064 per tutti i riflessi osservati eccetto
quelli affetti da estinzione.

Nella struttura sono presenti ottaedri di coordinazione MgO,F, non re-
golari, poliedri a coordinazione ecinque, MgO,F riferibili a bipiramidi trigo-
nali alquanto distorte ed infine gruppi tetraedrici PO, abbastanza regolari.
Tutti questi poliedri risultano fra di loro concatenati nelle diverse direzioni
dello spazio. In particolare i poliedri del magnesio hanno in eomune a se-
conda dei easi uno spigolo (dato da due atomi di ossigeno, oppure da un
atomo di fluoro e da uno di ossigeno). Ogni atomo di ossigeno partecipa cosi
alla eoordinazione di due atomi di magnesio e di uno di fosforo, mentre ogni
atomo di fluoro & coordinato a tre diversi atomi di magnesio.

Tutte le distanze di legame rientrano nella norma.

CODA A, ROSSI G. e UNGARETTI T.: La struttura cristallina
della aminoffite.

[Yaminoffite & un silicato avente la seguente formula chimica:
Cay(BeOH)sSi304 . Le dimensioni della ecella elementare sono: a = 9.865,
e =9.930 4; il gruppo spaziale & Pdy/n, Z = 4.

Per la determinazione della struttura eristallina & stato nsato un fram-
mento eristallino tolto da un campione proveniente da Léngban (Svezia). Sono
stati ripresi fotogrammi Weissenberg dei riflessi hkl con h compreso tra 0 e 5.





