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Die Kristallstruktur von CuSe03 • 2H20 (Chalkomenit) 
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(Eingegangen am 19. Dezember 1957) 

The preparation of CuSe03
• 2 H20 is described. The unit cell is orthorhombic with the symmetry

P212121 • The unit cell has a= 6·671 , b = 9·193 , c = 7·384 A (±0·010_ A) and contains four formula 
units of CuSe03• 2 H20. The determination of the structure was carried out by means of Patter�on,
Fourier and (F0 -Fc) projections parallel to [100] and [001]. The copper atoms have _the coordma­
tion number 4 + 1 ( + 1). Each Cu atom is surrounded in a plane by 3 0 + 1 H20 with Cu +----+ 0 
(or H20) = 1·96 A; two more H20 neighbours (Cu+----+ H20 = 2·27 and 3·21 A) co_mplete the
distorted octahedron. These 'octahedra' are linked by H

20 molecules and form chams parallel 
to the b axis with the intorbond angle Cu-H

2
0-Cu � ll4·2°. The Se0

3 
groups form trigonal pyra­

mids with the mean distance Se +----+ 0 = l ·76 .A, and with the average interbond angle 0-Se-O = 
99·3°.

Einleitung 

CuSe03
.2 H20 wurde erstmalig von Nilson (1879) dar­

gestellt. Des Cloizeaux & Damour (1881) fanden diese 
Verbindung als Mineral am Cerro de Cacheuta (bei 
Mendoza/Argentinien), nannten das natiirliche Vor­
kommen 'Chalkomenit' und beschrieben es, wie spater 
auch Block & Ahlfeld (1937), als monoklines Mineral. 
Friedel & Sarasin (1881) gelang die Darstellung ver­
messbarer Einkristalle, die rhombisch kristallisierten; 
das synthetisch hergestellte CuSe03

• 2 H2
0 sollte so­

mit in seiner Kristallsymmetrie von der des Minerals 
abweichen. Kristallographische und rontgenographi­
sche Untersuchungen von Palache (1937a) an Material 
aus der Hiaco Mine, Pacaake (Bolivien), fiihrten 
jedoch zu dem Ergebnis, dass der Chalkomenit rhom­
bisch in der Raumgruppe P212121 mit den Gitter­
konstanten a = 6,65, b = 9,10 und c = 7,36 kX 
kristallisiert. An spaterer Stelle teilt Palache (1937b) 
ein abweichendes goniometrisch ermitteltes Achsen­
verhaltnis mit, bestimmt an dem Vorkommen aus der 
Sierra de Umango (Argentinien). 

Darstellung von CuSe0
3

• 2H
2
0 

Die DarsteJlung des CuSe0
3 • 2 H20 erfolgte angelehnt 

an das Verfahren von Nilson (1879): Eine siedende 
CuS0

4
-Losung wurde mit der theoretischen Menge 

einer K2Se03-Losung versetzt und im Autoklaven 15 
Stunden bei 125° C. sich selbst i.iberlassen. Der an­
fangs gebildete Niederschlag von amorphen basischen 
Kupferseleniten wandelte sich <lurch diese hydro­
thermale Behandlung in gut ausgebildete blaue 
Kristalle von CuSe0

3 • 2 H
2
0 um. Eine analytische 

Untersuchung schien nicht notwendig, da die Zu­
sammensetzung dieser Verbindung gesichcrt ist (vgl. 
auch Des Cloizeaux & Damour, 1881; Friedel & 
Sarasin, 1881; Geilmann & Wrigge, 1931). 

Pulveraufnahmen von synthetisch hergestelltem 
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CuSe0
3 • 2 H

20 und von Chalkomenit aus der Sierra 
de Umango (Argentinien) zeigten hinsichtlich ihrer 
Linienfolge und Intensitaten keine Unterschiede. 

Gitterkonstanten und Raumgruppe 

Die Gitterkonstanten wurden aus Aquator-Weissen­
berg-Aufnahmen um [001] mit Cu Kcx-Strahlung 
(Eichsubstanz: SrF2) und Precession-Aufnahmen um 
[100] und [010] mit Mo Kcx-Strahlung bestimmt.
CuSe0

3 • 2 H
2
0 kristallisiert rhom bisch mit den Gitter­

konstanten

a = 6,671±0,010 , b = 9,19
3±0,01

0 , c = 7,38
4±0,01

0 
A. 

Das sich daraus ergebende Achsenverhaltnis a: l : c
= 0,725

6
: l :0,8032 

stimmt mit den morphologischen 
Werten (0,7274: l :0,7998) von Palache (19376) inner­
halb der Fehlergrenze i.iberein (der Wert von Palache 
(1937a) weicht davon deutlich ab). Ein Vergleich der 
neu ermittelten Gitterkonstanten mit den von Palache 
(1937a) bestimmten und auf Angstrom-Einheiten um­
gerechneten zeigt, dass die a- und c-W erte innerhalb 
der angegebenen Fehlerbreite iibereinstimmen, wah­
rend die b-Konstante merklich abweicht. 

Mit einem Zellinhalt von 4 [CuSe03
• 2 H20] er­

rechnet man die rontgenographische Dichte zu dn = 
3,32

2 
g.cm.-3 ; dieser Wert steht in guter Uberein­

stimmung zu der experimentell bestimmten Dichte 
a:5 = 3,312±0,002 g.cm.-3 (Geilmann & Wrigge, 
1931). 

Die Laue-Symmetrie ist mmm-D211 ; die systema­
tischen Ausloschungen [(hOO) nur mit h = 2n, (OkO) 
nur mit k = 2n und (OOZ) nur mit l = 2n vorhanden] 
fiihren auf die Raumgruppe P2121

2cD�. In dieser 
Raumgruppe gibt es nur eine Moglichkeit fiir die 
Sch werpunkts besetzung. J edes A tom des CuSe03 • 2 H20 
besetzt die 4-zahlige allgemeine Punktlage: 

4(a): x, y, z; }-x, y, i+z; }+x, }-y, z; x, }+y, }-z. 
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