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D i e  K r i s t a l l s t r u k t u r  d e s  r n o n o k l i n e n  b a s i s c h e n  

K u p f e r n i t r a t e s  ~ 

Es wurde  die vol ls tAndige S t r u k t u r  des m o n o k l i n e n  
bas i schen  K u p f e r n i t r a t e s  Cu4(NOa)2(OH)~ mi t t e l s  P a t t e r -  
son-,  T r iM-and-e r ro r -  u n d  F o u r i e r - M e t h o d e n  b e s t i m m t  2. 
Die G i t t e r k o n s t a n t e n  s ind  a ~ 5,57~ ~ 0,002, b = 6,050 
-~ 0,00z, c = 6,89~ ~z 0,00akX, f l =  94 ° 30' ~ 6', V 
231,gkXa;  die R a u m g r u p p e  ist  q , ,  -- P21/m. Die Dich te  
be t rXgt  dpyk. = 3,32, drontg. = 3,33 g c m - a ;  es is t  Z = 1 
F o r m e l e i n h e i t  in der  Zelle v o r h a n d e n .  Die P u n k t l a g e n  
und  P a r a m e t e r  e rgeben  sich zu 

x y z 

Cul = (2a) m i t  0 0 0 
Cun = (2e) 0,500 0,250 0 
OH1 = (2e) 0,867 0,250 0,833 
O H n  : (4f) 0,333 0 0,842 
O~ = (2e) 0,200 0,250 0,217 
N = (2e) 0,200 0,250 0,391 
Oil = (4f) 0,200 0,076 0,479 
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Abb. 1. 

Die S t r u k t u r  ist  eine t yp i s che  S c h i c h t s t r u k t u r  (Abb. 1). 
Die C u - A t o m e  b i lden  ein p s e u d o h e x a g o n a l e s  N e t z  (001) 
mi t  Cu- -Cu  ~ 3,03 bzw.  3,17kX. J e d e s C u l  is t  d e f o r m i e r t  
o k t a e d r i s c h  yon  2 0 H I ,  2 0 H n  u n d  2 O1 (von NO a- 
Gruppen)  in den  Abst /~nden 2,00, 2,08 u n d  2,35 k X ,  
jedes  Cull ana log  yon  4 0 H n ,  1 O1 u n d  1 OH1 in den  Ab-  
s tXnden 2,05, 2,18 u n d  2,27 k X  u m g e b e n .  Es  s ind  
O k t a e d e r s c h i c h t e n  (yore C6-Typ)  CuX6!3 = CuX2 (X = 
OHI ,  O H n ,  O1) v o r h a n d e n .  Der  A b s t a n d  O H n - - O n  
be t r / ig t  2 ,46--2,60 k X  u n d  wi rd  als W a s s e r s t o f f b i n -  
dung  O - H n . . . O n  i n t e r p r e t i e r t .  Die O k t a e d e r s c h i c h t e n  

Mitteilung Nr. 64 yon W. NOWACKI und Mitarbeitern. 
-~ Mitteilung Nr. 1 yon W. N6W*CKI und R. SCnEIDEGGER, Aeta 

eryst..3, 472 (1950). 

h~ingen d u r c h  diese W a s s e r s t o f f b i n d u n g e n  fiber die 
NO3-Gruppen ,  welche nahezu  n o r m a l  zu den  Schioht -  
e b e n e n  s t ehen ,  m i t e i n a n d e r  z u s a m m e n .  I m  Gegensa tz  
zu vielen S c h i c h t s t r u k t u r e n  i s t  diese V e r b i n d u n g  wohl  
infolge der  S te l lung  der  N i t r a t g r u p p e n  op t i s ch  posi t iv .  -- 
]Die S t r u k t u r  i s t  m i t  d e m  bas i schen  K u p f e r b r o m i d  1 
i so typ .  

Die ausf i ihr l iche  A r b e i t  w i rd  a. a. O. e r sche inen .  

W. ~OWACKI und  R. SCHEIDEGGER 

Minera logisches  I n s t i t u t ,  A b t e i l u n g  ffir Kr is ta l lo-  
g raph ie  u n d  S t r u k t u r l e h r e ,  Univers i t / i t  Bern ,  den  11. Sep- 
t e m b e r  1951. 

Summary  

The  s t r u c t u r e  of monoc l in i c  bas ic  c o p p e r  n i t r a t e  (I) 
was  d e t e r m i n e d  b y  P a t t e r s o n ,  t r i a l  a n d  error ,  a n d  
Four i e r  m e t h o d s .  (I) is a t y p i c a l  l aye r  s t r u c t u r e ,  
t he  C u - a t o m s  f o r mi n g  a p s e u d o h e x a g o n a l  n e t  (001), 
be ing  s u r r o u n d e d  o c t a h e d r a l l y  b y  (4 + 2) O H  or  O w i t h  
d i s t ances  2.00 to  2-35 k X .  The  n i t r a t e  g roups  are  a l m o s t  
p e r p e n d i c u l a r  to  t h e  layers ,  one  O ly ing in t h e  O H - p l a n e s  
a b o v e  a n d  be low t h e  p l anes  of t h e  Cu-a toms .  T h e  s t ruc -  
t u r e  is i so typ ica l  w i t h  bas ic  coppe r  b r o mi d e .  

1 F. AEBI, Helv. chim. acta 31, 369 (1948). 

K r i s t a l l s t r u k t u r e l l e  U n t e r s u c h u n g  y o n  
X a n t h a z o l - M o n o h y d r a t  1 

Es w u r d e  m i t  e iner  vol l s t / indigen  K r i s t a l l s t r u k t u r -  
b e s t i m m u n g  des M o n o h y d r a t s  der  p u r i n a n a l o g e n  Ver-  
b i n d u n g  5 , 7 - D i h y d r o x y - l v - t r i a z o l o ( d ) p y r i m i d i n  (For-  
melb i ld  Abb.  1) begonnen .  Die Subs t anz ,  de ren  H e r -  
s te l lung  wir  der  F r e u n d l i c h k e i t  yon  Prof .  H. ERLEN- 
MEYER (Basel) v e r d a n k e n ,  w u r d e  in Para l le le  z u m  Gua-  
nazol  als X a n t h a z o l  beze ichne t .  BITTERLI u n d  ERLEN- 
MEYER ~ h a b e n  auBerdem CI-, CH 3- und  NI t~-subs t i -  
t u i e r t e  T r i a z o l o p y r i mi d i n e  e r s tma t ig  s y n t h e t i s i e r t .  

Drehkr i s t a l l -  u n d  W e i l 3 e n b e r g a u f n a h me n  e r g a b e n  eine 
t r ik l ine  E l e m e n t a r z e l l e  mi t  a =  9 ,67A,  b = 10 ,71A,  
c =  5 ,24A,  a t =  100°52 ", f l =  141°54% u n d  7 =  87°00". 
Gem~.B der  m i t  de r  S c h w e b e m e t h o d e  b e s t i m m t e n  
Dich te  yon  e t w a  1,74 s ind  Z = 2 Molekiile in d e r E l e m e n -  
tarzel le  v o r h a n d e n .  Die I n t e n s i t A t e n  y o n  e t w a  1300 
Ref l exen  w u r d e n  n a c h  d e m  Mul t i pe l f i lmve r f ah ren  er-  
m i t t e l t .  Es  w u r d e  ve r such t ,  m i t t e l s  der  M e t h o d e  yon  
ROGERS a, welche  auf  e iner  s t a t i s t i s c h e n  A u s w e r t u n g  
der  I n t e n s i t i i t e n  bas ie r t ,  zwischen  der  zen t r i schen  
( C ~ - - P i )  u n d  der  a z e n t r i s c h e n  S y m m e t r i e  ( C ~ - P 1 )  zu 
u n t e r s c h e i d e n ,  was  a b e t  n i c h t  e indeu t ig  gelang.  I m m e r -  
b in  zeigte die S t a t i s t i k  eine grSBere Ann~iherung an den  

1 Mitteilung Nr. 65 yon W. NOWACKI und Mitarbeitern. 
2 p. BITTERLI und H. ]~RLENMEYER, Helv. ehim. acta 34, 835 

(1951). 
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