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Die Kristallstruktur yon Tiefquarz 8i02 und
Aluminiumorthoarsenat A1AsO 4.

Von F. Machatschki in Tiibingen.

Inhalt. Die Atomkoordinaten fiir Tiefquarz und fUr den »Polyquarz« A1AsO,
wurden innerhalb enger Fehlergrenzen bestimmt.

I. Tiefquarz.
In den Fortschritten der Mineralogie, Kristallographie und Petro-

graphie1) habe ich kurz die Endergebnisse meiner Untersuchung iiber die
Einzelheiten der Struktur des Tiefquarzes gebracht. Es war dies eine
notwendige Vorarbeit fiir die nahere Bestimmung der Struktur des Alu-
miniumorthophosphates und Aluminiumorthoarsenates, welche Verbin-
dungen als »Polyquarze« mit verdoppelter Hauptachse und gesetzmaBiger
Verteilung der Al+3- und As+5- (bzw. p+5_) Ionen iiber die Positionen
der SiH-Ionen im Tiefquarz aufzufassen sind2) 3). Da in der Elementar-
zelle des letzteren nur 3 Siliciumpositionen vorhanden sind, bedingt der
genannte gesetzmaBige Ersatz eine Verdopplung des Elementarkorper-
inhaItes, welche sich in einer Verdopplung der c-Achse auBert, wie dies
aus einer Anzahl schwacher Zusatzinterferenzen in den Rontgendiagram-
men zu erkennen ist.

Eine Neubearbeitung der Struktur des Tiefquarzes war notwendig,
weil die bisher dariiber vorliegenden Angaben stark auseinandergehen,
weil ferner die am weitestgehenden durchgearbeitete Untersuchung yon
R E. Gi b b S4)noch zwei Moglichkeiten of£enlaBt und schlie13lich weil eine
weitere Unklarheit durch eine of£enbar irrige Auslegung der etwas un-
durchsichtigen Strukturbeschreibung yon R E. Gi b b s im Struktur-
bericht I (Seite 201) entstanden ist.

Es kann vorausgeschickt werden, daB sich meine Ergebnisse am
meisten der einen der yon R E. Gi b b s of£engelassenen Moglichkeiten
nahern, was vorauszusehen war, da dessen Angaben wenigstens teilweise
auf einer Anzahl yon relativen Intensitatsmessungen beruhen:

Raumgruppe D~ (bzw. die enantiomorphe Raumgruppe D~).
Punktlagen (D~):

3Si in uOO, uu!, Oui
60 in xyz y - x, x, z +! fJ, x - y, z + i

x - y, fJ, z y, x, i - z x, y - x, ! - z.
1) Bericht iiber die Tiibinger Tagung der Deutschen Mineralogischen Gesell-

schaft im September 1935; Fortschr. Min. Krist. Petro 20 (1936) 45.
2) Huttenlocher, H. F., Z. Kristallogr. 90 (1935) 508-516.
3) Machatschki, F., Z. Kristallogr. 90 (1935) 314-321.
4) Gibbs, Reginald E., Proc. Roy. Soc. London (A) 110 (1926) 443-455.



u x y z
0,46 = 166° 0,44 = 158° 0,28 = 101° 0,11 = 40°.

Ich selbst fand:

u x y z
0,469 = 169 :t 1° 0,403 = 145 :t 2° 0,253 = 91 :t 2° 0,122 = 44:t 2°.
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Von den beiden, aus den Strukturdaten von R. E. Gib bs zu berech-
nenden Satzen von Koordinaten sei der eine angefiihrt:

Ich hatte es bei dem eingangs erwahnten kurzen Bericht bewenden
lassen konnen, wenn nicht inzwischen eine Arbeit von Pei-Hsiu Wei1)
iiber die Struktur des Tiefquarzes erschienen ware. Dieser Autor kam
durch Auswertung von Schwenkaufnahmen zum grundsatzlich selben
Ergebnis wie ich. An Koordinatenwerten gibt er an:

u
167,5:t 1,5°

Meine Werte liegen nur fiir y auJ3erhalb der von P.-H. Wei ange-
gebenen, weiten Fehlergrenzen, und diese Abweichung solI nun besprochen
werden.

Unter den zahlreichen Koordinatensatzen, die ich durchgearbeitet
hatte, befand sich auch einer, der den Mittelwerten von P.-H. Wei fast
genau entsprach. Ich muJ3te ihn aber auf Grund der Intensitatsberech-
nungen verwerfen und dies besonders unter Benutzung von Pulver-
diagrammen, in welchen sich die Intensitaten ja iiberhaupt besser ver-
gleichen lassen als in Schwenkaufnahmen, die natiirlich in anderer Be-
ziehung wertvollste Dienste leisten. Es handelte sich dabei um den
Koordinatensatz: u = 169°, x = 151°, Y = 101°, z = 40°. Mit diesem
Koordinatensatz berechnete sich die Intensitat von (1121) zu hoch; diese
Interferenz ist sowohl in Pulverau£nahmen wie in Drehkristallaufnahmen
eine der schwachsten bei kleinen Glanzwinkeln; man muJ3te also einen
Koordinatensatz finden, der die berechnete Intensitat von (1121) ver-
haltnismaJ3ig herabsetzt, ohne dabei das Intensitatsverhaltnis anderer
benachbarter schwacher Interferenzen zu storen. Ich bringe in nach-
stehender Ubersicht die in Frage kommenden Interferenzen nach stei-
gender beobachteter Intensitat geordnet und daneben die Anderung ihrer
Intensitat bei Zunahme der Koordinatenwerte in dem in Frage kommen-
den Bereich dem Vorzeichen und dem Grade nach 2):

1) Wei, Pei-Hsiu, Z. Kristallogr. 92 (1935) 355-362.
2) Die Einklammerung solI bedeuten, daB die Intensitatsanderung im ange-

deuteten Sinn nur sehr geringfiigig ist.
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Tabelle I.
Beob. Int. u+ x+ y+ z+

H21 ss- + +++
:021} ss+ +++ ++ (+) (-)2021
2020 s- + (-) ++
:022} s (+) + (+)
2022

Aus der Tabelle geht hervor, wie die Koordinatenwerte abzuandern
sind, um im Rahmen der durch die ubrigen Re£lexe gegebenen Grenzen
die Intensitaten dieser benachbarten schwachen Re£lexe in das richtige
Verhaltnis zu bringen. Zur Erlauterung diene folgende Tabelle, in der
fUr die genannten Re£lexe die mit verschiedenen Koordinatensatzen
berechneten Intensitaten zusammengestellt sind. Sie beziehen sich auf
eine Pulveraufnahme mit Eisenstrahlung:

1. Berechnete Intensitaten mit dem Koordinatensatz yon P.-H. Wei.
2. Berechnete Intensitaten mit u= 169°, x= 1510, y= 101°, z=40°.
3. Berechnete Intensitaten mit u = 167t 0, x = 150°,Y= 100°,z= 43°.
4. Berechnete Intensitaten mit dem yon mir endgultig angenom-

menen Koordinatensa tz.

Ta belle II.

Beob. Int.
Berechnete Intensitaten

1 2 3 4

H21 ss- 12,5 H,8 H,1 6,8

:021
}

ss+
6,8

}
1.0 2

8
}

H
! 7,0

}
' 99

5,4
}

94
2021 3,4 ' 3 2,9' 4,0'

2020 s- 17,9 20 20 H,8

:022
}

5,1
}

1 3
4,4

}
1

4,3
}

1
2,0

}
13

2022
s

13,2
8,

12,6
7

15,0
9,3

H,6
,6

Unter Berucksichtigung all dieser Umstande kam ich schlieI3lich zu
dem oben genannten Koordinatensatz, der. (4.) die berechneten Inten-
sitaten am besten in das richtige Verhaltnis zu den beobachteten bringt.

In der groBen Tabelle (III) nun bringe ich den Intensitatsvergleich
fUr aIle Linien einer Pulveraufnahme mit Kupferstrahlung und fUr eine
Schwenkaufnahme. In der Tabelle sind angefuhrt:

L Indizes. - 2. Beobachtete Intensitaten in der Pulveraufnahme. - 3. Mit
dem Koordinatensatz u = 169°,x = 145°, Y = 91°, z = 44° berechnete Intensitaten.
- 4. Beobachtete Intensitaten in Schwenkaufnahmen. - 5. Zugehorige IFI-Werte,
ebenfalls berechnet mit meinem endgiiltigen Koordinatensatz.
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Ta belle III.

Intensitaten yon Tiefquarz in Pulver- und Schwenkaufnahmen.

L 2. 3. 4. 5. L 2. 3. 4. 5.

1010 s+ 28 stst- 13,3
22!2}

~~}
sss 2,0

~OH} 82} stst 25,0 3033 sss? 2 ss 9,3ststst
161

243
1011 stst 37,2 3033 ~o sss 0,2
1120 s 24 s+ 17,1 ~~42}

1~}
24

st- 10,5

~OI2} 2;}
s

26 s+ 17,2 3142 st 17,2
s+

1012 s- 6,8 4040 sss+ 6 s+ 14,7
1121 ss 9 s- 8,0

!015[

!;J 25
2020 s- 16 s 15,3 1015 s-

:021}
~}

13
s 10,2 4041 diff. 10 st 22,1

ss+
4041 1,12021 s- 9,8 ~O sss

1122 st+ 76 stst 26,1
:~34} 18} 180003 3 2134 s- 0,5

25~)
.:)

s- 7,4 2243 ss 12 st- 14,0
2022

28
st 17,9

~0421

~]

2!

ss 7,3
s+

1013 ~o sss 0,8 4042 s 9,1
1013 9 s+ 13,6

11~5j s
2130 sss- 3 ss 5,4 3143 ss 6,6

:~31} st 31} 62
stst 18,8 3143 s 8,1

2131 31 stst 18,9 ~034l 2
1123 ss 11 s 15,6 30~4j ss

:}
14

3030 sss 4 ss+ 10,1 3250 s 11,8
2132 10 s 11,5 :025\

_0]2132 24 st 18,4 2025 0,3
212023 42 34,1 ~:51[

s
1,7

stst 109
stst 0,2

2023 10 st 17,0 3251 20 s+ 17,4
3031 ~o sss 3 4150 1 sss 4,2
3031 23 st+ 25,3 3252 12 s 12,7

~OI4} 1:} 15
3252

st
2 sss 4,6

ss
40431014

diff.
8 52 s 14,5

~032}
1~} 24

st 22,3 4043 8 s- 14,5
s

41513032 st 15,1 18 s+ 15,3
2240 ss 16 st 22,2 4151 3 ss 6,2

:~33} 1~} 24 st 16,4 2244 sss 6s
2133 s+ 10,3

00~6}
:} 2422!1} st-

2~}

s 10,6 2135 s
1124 51 2135 19
3140

diff.
23 st 19,1 31441

:}
15

~~41}
1~}

11,2 3144/ s-
20

s
3141 s-

st- 14,7
tOI6J

-~) 19:024}
~~}

3
1016 s-sss
41522024 diff. s 7,0
4152 10 s 10,1



Tabelle IV.
Quarz; berechnete Intensitaten (2.), verglichen mit den von

R.E. Gibbs ionometrisch gemessenen (1.) Intensitaten.
1. 2. 1. 2.

1OIo 7,3 6,1. 3032 4,7 5,5

2020 5,0 5,0 3032 3,8 3,2

5052 st 4,1.
3030 2,5 2,7 5052 s 0,5

10H 10,0 10,0 1Ol3 01) 0,2
lOH 1.3,0 1.5,2 lO1.3 3,8 3,9

2021. 4,1. 3,3 2023 6,5 8,8

2021. 2,6 2,9 2023 4,6 4,4

3031.
3033 2,0 1.,9

01) 0,7
3033 1.,1. 0,5

3031. 6,1. 6,6
H2O 5,7 6,0

1Ol2 4,9 6,0 2240 4,1. 5,3
lO1.2 3,5 2,4

0003 3,0 2,62)

2022 3,5 2,1. 0006 3,0 2,9

2022 5,5 5,1. 0009 2,5 2,5
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Aus Schwenkaufnahmen allein lieBe sich zwischen dem Struktur-
vorschlag von P.-H. W ei und dem meinen kaum eine Entscheidung treffen.

Zum Schlusse sei noch in einer Tabelle ein Vergleich zwischen den
aus meinem Strukturvorschlag berechneten und den von R. E. Gi b b s
ionometrisch ermittelten Intensitaten gegeben. Verglichen werden wieder-
urn die IFI-Werte unter Beriicksichtigung des Umstandes, daB sich die
gemessenen Werte auf Palladiumstrahlung beziehen. Die berechneten
Intensitaten sind so umgerechnet, daB fUr lOTi beobachteter und berech-
neter Wert gleich werden:

Die in den Tabellen gebrachten Intensitatsvergleiche sowie weitere
Unterlagen (Drehkristallaufnahmen mit Kupfer- und Molybdanstrahlung,
Laueaufnahmen), auf deren nahere Anfiihrung ich hier verzichten kann,
sprechen mit Sicherheit dafiir, daB die von mir angegebenen Koordinaten-
werte innerhalb der Fehlergrenzen richtig sind. Es ware nur noch anzu-
fUhren, daB mit den Koordinatenwerten u = 169°, x = 144°, Y = 92° und
z = 45° samtliche Abstande Si - 0 gleich 1,605 A werden, wahrend die
Kantenlangen der Si-O-»Tetraeder« zwischen 2,55 und 2,69 Aschwanken;
der Winkel zwischen zwei Si - 0- Bindungen bei 0 betragt dann 143t 0.

1.) In den Schwenkau£nahmen »sehr schwach({ erkennbar.
2) Mit z = 431-° statt 44° berechnet sich das Intensitatsverhaltnis 0003:

0006: 0009 zu 2,8: 2,8: 2,5; mit z = 40° aber zu 3,8: 2,0: 2,8; ersteres Verhaltnis
entspricht dem von Gi b bs gemessenen am besten, letzteres sehr schlecht.
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Fig. 1 erHiutert die nahen
Beziehungen zwischen Roch-
und Tiefquarz; ersterer ist nach
dem Strukturvorschlag yon
R. W. G.W yckoffl) dargestellt.
Die einem Teil der Atomschwer-
punkte in der Projektion bei-
gesetzten Zahlen kennzeichnen
die Rohenlage in bezug auf die
Rauptachse, ausgedriickt III
Phasenwinkeln; dargestellt ist
eine iiber zwei Elementarkor-
per sich erstreckende Doppel-
schraube yon Si04-Tetraedern;
selbstverstandlich entspricht
einem Si-Atom in Rohe 6000
auch ein solches in Rohe 2400usw.

o

00
385

o
Fig. 1. Projektion der Hochquarz- und Tief-
quarzstruktur auf (0001). Leere Kreise Hoch-
quarz; ausgefUllte Kreise Tiefquarz; kleine

Kreise Si; groBe Kreise O.

II. Aluminiumorthoarsenat.

In der eingangs genannten vorlaufigen Mitteilung erwahnte ich kurz,
daB eine Uberschlagsrechnung gezeigt habe, daB die Struktur des Tief-
quarzes mit dessen Koordinatenwerten unmittelbar auf die Struktur des
Aluminiumorthoarsenates iibertragen werden konne. Die Struktur der
letzteren Verbindung unterscheidet sieh yon der des Tiefquarzes, abge-
sehen yon einer zwei- bzw. dreiprozentigen VergroBerung der Gitter-
konstanten2) dadurch, daB wie beim Aluminiumorthophosphat3) die
c-Aehse des Elementarkorpers verdoppelt anzusetzen ist; daraus geht
hervor, daB sich die Al- und As-Atome nicht regellos iiber die drei im
Elementarkorper des Tiefquarzes vorhandenen Si-Positionen verteilen,
sondern in gesetzmaBiger Weise, und zwar so, daB yon den Kationenlagen
parallel (0001) abwechselnd die eine mit Al-, die andere mit As-Ionen
besetzt ist; die Notigung zur Verdopplung der c-Achse ergab sich aus
einigen schwachen, in den Pulverdiagrammen (die Substanz konnte bisher
nur mikrokristallin dargestellt werden) yon AlAs04 zusatzlich auftretenden
Linien, welche mit der der GroBe des Elementarkorpers des Tiefquarzes
entsprechenden quadratischen Form nicht gedeutet werden konnen.

lch halte diese Feststellung der gesetzmaBigen Verteilung der Al+3- und
As+5-lonen auf die Positionen der SiH-Ionen des Tiefquarzes fiir wesent-

1) Wyckoff, Ralph W. G., Z. Kristallogr. 63 (1926) 507-537.
2) Machatschki, 1. c. 3) Huttenlocher, I. c.
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lich, weil sie zeigt, daB bei groBeren Wertigkeitsunterschieden beim Vorliegen
einfach stochiometrischer Verhaltnisse eine gesetzmaBige Kationenvertei-
lung selbst bei praktisch gleicher Raumbeanspruchung im Sinne der Ent-
stehung einer Uberstruktur erreicht wird; diese Beobachtung, die in Pulver-
diagrammen nur durch die Beachtung ganz schwacher Zusatzinterferenzen
zu machen ist, steht in einem gewissen Gegensatz zu einigen in letzter Zeit
yon anderen Autoren gemachten Angaben, nach welchen sich in analogen
Fallen die Kationen regellos verteilen wurden; ich denke dabei besonders an
die Steinsalzstrukturen yon LiFe02 u. Li2Ti03; ich halte derartige Bildungen
fur bei gewohnlicher Temperatur hochstens bedingt stabile Mischkristalle.

Eingehendere Intensitatsberechnungen zeigten spater, daB die Koor-
dinatenwerte des Tiefquarzes nicht genau auf das Aluminiumorthoarsenat
ubertragen werden konnen. Das Intensitatsverhaltnis zwischen einzelnen
Pulverdiagrammlinien erfordert gewisse geringfugige Abanderungen. So
ergibt z. B. die unmittelbare Ubertragung der Tiefquarzkoordinaten fur
die ziemlich schwache Interferenz (2240) eine etwas hOhere berechnete
Intensitat als fur die nahe benachbarte, viel kraftigere Linie (1014 + 1014);

solche Abweichungen erforderten kleine Korrekturen an den Koordinaten-
werten; deshalb sollen fur AlAs04 die Strukturdaten besonders angegeben
werden, wenn sie auch in nicht so engen Fehlergrenzen wie beim Tiefquarz
gehalten werden konnen; sind doch hier 8 Freiheitsgrade zu ermitteln.
Die endgiiltigen Strukturda ten fur AlAsO 4 sind:

a = 5,03 A, c = 11,22 A, cia = 2,23 ber. Dichte 3,34.

Drei AlAs04 in der Elementarzelle.
Raumgruppe D~ (oder die enantiomorphe Raumgruppe D~).
Atomlagen (D~) :

3 Al in uOO Out uui- mit u = 164::J::3°.
3As in u'O! Ou'& u'u'tmitu' = 164::J::2°.
60Iinxyz y-x,x,z+i y,x-y,z+t;

x - y, y, z y, x, t - z x, y - x, t - Z.
mit x = 146::J::3°, y = 99 ::J::3°, z = 24 ::J::3°.

60u ebenso mit x' = 146 ::J::3° y' = 99 ::J::3° z' = 204 ::J::3°.

Wie die nachstehende Tabelle (V) zeigt, ist die Ubereinstimmung
zwischen den geschatzten und den mit obigen Strukturdaten berechneten
Intensitaten eine sehr befriedigende. In der Kolonne: Berechn. Intens. 1
wurden der Berechnung die Koordinatenwerte: u = u' = 164°, x = x'
= 146°, Y = y' = 99°, z = 24°, i = 204° zugrunde gelegt; in der
Kolonne: Berechn. Intens. 2 dagegen die Koordinatenwerte: u = u'
= 166°, x = x' = 145°, Y = y' = 100°, z = 25°, z' = 205°. Die Daten
zeigen, daB die geschatzten Intensitaten eine Entscheidung zwischen den
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Tabelle V. Berechnete und geschatzte lntensitaten fiir AlAs04

(Pulveraufnahme, mit Kupferstrahlung).

sin z f} Intensitat sin z f} Intensitat
ber. Ind.

ber. L ber. 2. gesch. ber. Ind.
ber. L ber. 2. gesch.

0,0493 IXiOIO 55 58 s 0,3790 fJ 2i34 (2i)} (2i)} (45) ss0,0567 IXiOI! 49} 47} fJ 2026 (24) (45) (24)
IX IOH i8 67 20 67 s+ 0,3833 IX2025

n ~}0,0644 fJ iOI2 (39) (i27) (40) (i20) st IX2025 4 3 -
fJ IOi2 (88) (80) 0,4H9 IX iOI7 7 7

0,0670 IX0003 22 22 IXIOi7

j) 3~

0,0790 IX iOI2 i56} 508 i68} 508
0,4i23 IX 2i33 60 52

s

IXIOi2 352 340 ststst
IX2133 diff.

0,B63 IXiOI3 3,5} 7 :} 8
0,4i57 IXH26

IXIOi3 3,5 0,4280 fJ iOI8 (8)
(i2)

(8)
0,i206 fJ H2O (H) (H) sss fJ 2i35 (4) (4) (i2) sss

0,i355 fJ iOI4 (i6) (i5) sss 0,4440 IX3030 0,5 i
0,i 480 IXH2O 46 46 s 0,45i4 IX303i

~~}9 9} 90,i554 IXH2i 23 24 ss IX303i ~O sss
0,i608 fJ 2020 (i8) (i8) sss 0,4590 fJ 3034 (iO) (H)
0,i683 IX iOI4 66} 66 6n 63

0,4643 IX2i34

~)i54 7:) i90IX IOi4 '0,5 s+ IX2134 stst
0,i777 IXH22 37 39 ss+ 0,4650 IX2026 57 60
0,i973 IX 2020 72 75 st- IX2026 33 35
0,2047 IX202i

~} ;} 3
0,4737 IX3032

6~}
~O} 65 stIX202i 4

IX3032 67 65
0,2i50 IX H23

H} iO}
0,5068 fJ2242 (8) (7)

0,2i 76 fJ H24 (28) 43 (30) 44 ss
0,5082 fJ H28 (121! (131)fJ0006 (4) (4) (diff.)
0,5lO6 IX H27 6 (26) 7 (27) sss+

0,2270 IX 2022 ~~}6 ;} 6
0,5HO IX 3033 ~o ~o

IX 2022 IX 3033 ~o ~O
0,2353 IX lOI5

i;} i8 i~} i7 0,525i IX iOI8
141 "j

IX IOi5 sss+
IXIOi8 i8 i7 st

0,2643 IX 2023 i4} i4} 0,53i3 IX 2i35 i2 46 i2 46 diff.
IX 2023 i4 28 i4 28 ss

IX2135 2 2
0,2670 IX H24 HO} i24 H4} i28 st

0,5600 IX 2027

°':1 0,:)0,2677 IX 0006 i4 i4 IX 2027
0,3056 fJ 2i32 (28) (28) ss 0,5630 IX 3034 36 43 35 44 st

0,3i63 IX 2024

H) 10]
IX 3034 6 8

IX 2024
3~ 54

28
49 s+

0,5920 IX 2240 2i 24 ss
0,3i 70 IXlOI6 2 0,5994 IX 22M

;} ;}IX IOi6 9 0,6026 IX 0009 7 6
0,3340 IXH25 iO} 20 iO} i9

0,6i30 IX 2i36 37} 54 36} 53 st0,3380 fJ H26 (iO) (9) sss
IX2136 i7 i7

0,3453 IX 2i30 8 7 0,62i 7 IX 2242 3i} 8i 27} 80 st++0,3527 IX 2i3i
i~}

20
i~}

0,6238 IXH28 50 53
IX 2I3i 20 sss+ 0,6300 IX 3035 ~~} ~~}0,3750 IX 2i32 72} HO 70} H2

IX 3035 7 7

IX 2132 38 42 st 0,64i3 IX 3i40 7i 65 st+

beiden wenig verschiedenen Koordinatensatzen nicht gestatten. Die
lntensitatsberechnung erfolgte in der iiblichen Weise unter Beriicksichti-
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gung aller fiir Pulveraufnahmen in Frage kommenden Faktoren. Ais
Atomformfaktoren wurden wie fiir Tiefquarz die von R. W. James und
G. W. Brindleyl) angegebenen verwendet, fiir AS+5 die vom Verf.
berechneten 2); wie in den friiheren Tabellen sollen auch hier die den
geschatzten Intensitaten teilweise beigesetzten Plus- und Minuszeichen
geringfiigige, aber deutlich erkennbare Verstarkungen, bzw. Abschwachun-
gen gegenuber benachbarten Linien ahnlicher Intensitat kennzeichnen 3).

Mit den angegebenen Koordinatenmittelwerten sind die Al- 0- und
As - O-Abstande innerhalb eines )Tetraeders« nicht vollig gleich;
jedoch werden mit den innerhalb der Fehlergrenzen liegenden Koordi-
natenwerten: u = u' = 164°, x = xi = 148°, Y = y' = 97°, z = 23°,
z' = 203° alle Al-O- und As -O-Abstande gleich 1,66 A.Zum Vergleich
diene: Der Abstand As -0 fiir BAs04, wurde von G. E. R. Sch ulze4,) zu
1,66 A gefunden, fur den Berzeliit (Oa, Na)g(Mg, MnMAsO]3 von W. Bu-
beck und dem Verf.2) zu 1,68 A; der Abstand Al-O betragt, wie wieder-
holt festgestellt wurde, bei tetraedrischer Koordination nahe 1,70 A.

Es kann aber nicht mit Sicherheit behauptet werden, daB.bei AlAs04,
die Abstande Al - 0 streng den Abstanden As - 0 gleich sind; innerhalb
der Fehlergrenzen ist es ja moglich, daB der Koordinatenwert u fiir As
etwas von dem fur Al verschieden ist; auch konnen die Koordinatenwerte
der die As-Ionen umgebenden Sauerstoffionen etwas von denen der die
Al-Ionen umgebenden Sauerstoffionen verschieden sein; es ware dann
nur u, , u', x, , x', Y""" y', i , , z + 180°.

Mit den letztgenannten Koordinatenwerten berechnen sich die 0 - 0-

Abstande ()Tetraeder«- Kanten) zu 2,75,2,74 (je zweimal), 2,66 (je zweimal)
und 2,61 A, was ebenfalls mit anderen Strukturen in gutem Einklang
steht; der Winkel zwischen einer Al - 0- und einer As - 0- Bindung
bei 0 berechnet sich zu i46i 0; jedes Sauerstoffion ist einem Arsenion und

einem Aluminiumion zugeordnet.
In der Projektion auf (0001) wurden die Atomschwerpunkte von

AlAs04, mit denen von Tiefquarz praktisch zusammenfallen (Fig. 1).
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