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a(l == 9,44

sono contenute quattro unità stec.hiometridle. Per la determinazione della strut
tura cristallina mediante i raggi X sono state ra.ccolte, eon ~mera. di Weissen
berg, oltre 1000 riflessioni non equivalenti, e le intensità delle stesse SODO

state misurate fotometricamente. La strottura è 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 eoordillate degli altri atomi sono
state ricavate da una successiva sintesi tridimensionale della densità elettronica.

Il raffinalllento 1) stato eseguito con il metodo dci minimi quadrati, uti
lizzando un programma di calcolo a matrice complela; sono state applicate
le correzioni òi 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 temliei anisotropi. 11 [aUore di disa«ordo finale rela
ti'l'"O alle sole ri!lessioni 08Sen'ate è: R == 0,047.

Dall' indagine strutturale si riuva che la krauskopfite appartiene agli
inOllilieati. Un OSlIigeno di ogni tetraedro (SiO~]~- satura una valenza con un
atomo d'idrogeno: in altri termini ogni atomo di silicio è legato a un 08Sidrile;
la formula chimica può pereiò essere scritta eome: Ba{Si20 4(OH)2] ·2H20.
Nella stmttura è presente un sistema di legami idrogeniò e, in via d'ipotesi,
ne è stato proposto un modello fondalo sulla regola di Pauling delle valeurA'!
elettrostatichc; in qllestO modello ogni atomo d'idrogcno partecipa a 1111 le
game idrogenico.

La COOrdill8J".ionc degli atomi di bario è nove; essi appaiono, in prima
approssimazione, adagiati in strati paralleli ai piani (100). Le distanze e gli
angoli di legame relativi ai tetraedri [8i04]4-, eollle pure le distan2:e Ba-O
rientrano nella nomlfL (le distanze Si-O variano fra ],560 e 1,654.\. le di
stanze Ba-O fra 2,743 e 3,010 A, eon deviazioni standard di 0,007 A).

CODA A., GruSEPPETTI G. e TADINI C.: La IIndtura cn'stallina
della. wagneme.

La wagnerite eon fonnula chimica Mg2P04r', è monoelina prismati~

con eosfanti:

bI) == 12,679 Cn = 11,057.\ {J == 108°18'

Z = 16; gruppo spazialc P2 1/o.

La. determinazione della atruttura è stata reaii7,zsta per lllezzo di foto
grammi Weisscnberg dei livelli da O a 8 secondo l'asse di rotaziollC [010], ra·
diazione CuKa.. Dai fotogrammi ottenuti \-enÌ\-a notaio che i riflessi (hkl) eon
k == 2n avevano una intensità media aS:!!ai superiore a quelli con k == 2n + l.
escludendo questi ultimi riflessi la struttura poteva riferirsi ai t~ periodi
retieolari: lIo, b0/2, Co, con una pscudoeella apparlenente al groppo spaziale
T2/c.
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Basandosi su questa pseudoeella di \'olume metà della vera e mediante
sezioni Patterson normali a [010] si sono trovate le eoordinate degli atomi di
magnesio, fosforo e ossigeno, Sulle 8e7.ioni di densità elettroniea, eseguite nor
malmente a [010], mentre si nota\'&no ehiaramente i m&S8imi eorrispondenti
alle posizioni degli atomi su se.rilti, si ossen'a\'ano anehe altri InR8Simi attri
buibili al fluoro però in numero doppio di quello degli stessi atomi presenti
realmente nella pseudoeella. Questo poleva [al' pensare che la differenza fra.
ognuna delle due porzioni di c:ella vera che eostituivano la pseudoeella a pe
riodo bo/l fosse unicamente dala da una partieolare distribuzione degli atomi
di fluoro fra le posizioni dei massimi su riferiti, mentre gli atomi del ma
gnesio, fosforo e ossigeno dovevano oecupare ali' incirca le stesse posizioni
nelle due porzioni.

Su questa base venivano date Ic coordinate degli atomi per la cella vera
relativa al gruppo spnziale P2 1/c. }~urono quindi eseguite sezioni di densità
elettronica utilizzando anehe i dflessi con k ::= 2n + l, i cui segni erano stati
ricavati da un calcolo di fattori di struttura cui contribui"allo i soli atomi di
flUoro nelle posizioni previste. 1/ ipotesi si rivelò eorretta e la stnlUuta è
stata successi\'amente raffinata con alcuni cicli di minimi quadrati l'aggiun
gendo Wl fattore di discordanza R di 0,064 per tut.ti i riflC8Si ossen'ati eccetto
quelli affetti da estinzione.

Nella struttura. 8Ono presenti ottaedri di eoordina:r.ione Mg04F 2 non re
golari, poliedri a eoordinRT.ionc cinque, lIg04F riferibili a bipiramidi trigo
nali alquanto distorte ed infine gnlppi letr&edrici P04 abbastan7.a regolari.
Tutti questi poliedri risultano fra di loro coneatenati nelle diverse direzioni
dello spazio. In partirolare i poliedri del magnesio hanno in comune a se

eonda dei casi uno spigolo (dato da due atomi di ossigeno, oppure da un
atomo di fluoro e da uno di 088igeno). Ogni atomo di ossigeno partecipa. eosJ.

alla coordinazione di due alomi di magnesio e di uno di fosforo, mentre ogni
atomo di fluoro è coordinalo a tre diversi atomi di magnesio.

Tutte le distanze di legame rientrano nella lIorma.

CODA A., ROSSI G. C UNGARETTT L.: La s/rlttll~"a cn'stalli'1l(J

della at'l~ifU)ffite.

L'aruinoffite è UII silicato a.vente la. seguente formula ehimica:
CaJl(BeOEhSi30 IO • Le dimensioni della cella. eleltlental'e 80no: a == 9.865,
Cl == 9.930 A; il gruppo spaziale è P4z/n, Z == 4.

Per la delenllinazione della struttura cristallina è stato usato un fram
mento cristallino tolto da un campione pro\'eniente da Làngban (Svezia). Sono
stati ripresi fotogrammi Weissenberg dei riflessi hkl con h compreso tra O e 5.




