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EIN VERGLEICH VON ERGEBNISSEN ROUTINEMÄSSIGER STRUKTURBESTIMMUNGEN 

MITTELS RUNTGEN- BZW. NEUTRONEN-EINKRISTALLDATEN AM BEISPIEL DER 

TRONA, Na3H [C03] 2. 2H20 

Vorwort 

von 

F .  Pertlik +) 
(eingelangt am 11. November 1985) 

Trona, Na2C03.NaHC03.2H20 (Fonnel nach STRUNZ, 1970: Na3H [C03] 2.2H20), ist so
wohl als Mineral als auch künstlich in Kristallen bis zu mehreren Zentimetern 
Kantenlänge bekannt. Die Trona kristallisiert in der Kristallklasse monoklin 
prismatisch. Bezüglich einer ausführlichen morphologischen Beschreibung dieses 
Minerals sei auf PASST (1959) verwiesen. Im Gegensatz zur konventionellen Auf
stellung in Raumgruppe C2/c, wurde von diesem Autor allerdings eine kristallo
graphische Aufstellung entsprechend Raumgruppe 12/c gewählt, wobei für die 
Transfonnation gilt: 

C 2/c 

(1 0 1� 
0 1 0 
ooT 1 2/c 

Für die hier vorliegende Arbeit wurde die Kristallstruktur der Trona anhand von 
Röntgen-Einkristalldaten aus zwei Gründen untersucht: 

Es sollte ein Beitrag zur Beantwortung der Frage werden, wie groß die Unter
schiede interatomarer Abstände und Bindungswinkel sind, wenn diese einerseits 
mittels Neutronen-, andererseits mittels Röntgenbeugung im Routinebetrieb be
stilllßt werden. Für die Trona war anzunehmen, daß für die Atome Na der Schwer
punkt des Atomkerns (bestimmbar durch Neutronenbeugung) mit dem Schwerpunkt der 
Elektronenhülle (besti1111Tbar durch Röntgenbeugung) praktisch zusanunenfällt. Wäh
rend also für die Atome Na eine praktisch kugelsynvnetrische Elektronenhülle zu 
erwarten war, sollten die Atome H eine extrem starke Polarisation zeigen. 

Weiters sollte geklärt werden, ob im Fall der Trona eine Wasserstoffposition, 
die nur zu 50 % besetzt ist, bei einer routinemäßigen Strukturuntersuchung mit
tels Röntgendaten belegt werden kann. Eine Voraussetzung dafür war sicherlich, 
daß in dieser Verbindung die Ordnungszahlen aller Atome � 11 sind und damit auch 
eine geringe Absorption für Röntgenstrahlung gegeben war. 

Eine genaue Strukturbestinunung der Trona mittels Neutronendaten lag bereits vor 
(CHOI und MIGHELL, 1982). Alle Anqaben bezüglich der Strukturparameter sowie der 
interatomaren Abstände und Bindungswinkel für die Neutronenuntersuchung bezie
hen sich auf diese Arbeit. Obwohl CHOI und MIGHELL (1982) eine sehr sorgfältige 
Strukturanalyse anhand von dreidimensionellen Neutronendaten geben, erwähnen sie 
leider nicht die Herkunft des untersuchten Kristalls. An dieser Stelle seien 
auch ältere Arbeiten bezüglich der Kristallstruktur der Trona erwähnt: BROWN et 
al. (1949; Röntgendaten, künstliche Kristalle); BACON und CURRY (1956; Neutro
nendaten, natürliche Kristalle ohne Angabe des Fundortes) und CANDLIN (1956; 
Röntgendaten, künstliche Kristalle). 

+ )  Anschrift des Verfassers: 
Univ.-Doz. Dr. Franz Pertlik 
Institut für Mineralogie und Kristallographie der Universität Wien 
Dr. Karl Lueger-Ring 1, A-1010 Wien 



E xperi mentel les  
Das hier  zur Verfü gung stehende Unters uchungsmateri a l  stammt vom Sea rl es Lake ,  
Kal i fo rni en , USA. , und  wurde von  der Smi thson i an I nsti tution , I nv .  Nr . B 19042, 
l ei hwei se  zur Bearbei tu ng überl assen . Dre i dimensi ona l e  Röntgendaten wurden an 
ei nem pri smati s chen, nach [010) gestreckten Kri sta l l ermitte l t .  Der Kri stal l 
hatte etwa d ie  Di mensi onen 0 , 1  x 0 , 5  x 0,1 mm3 und zei gt die vermeßbaren Flä
chenformen {100} und {001} s owie untergeordnet noch {101) . Wei tere F l ä chen for
men waren ni cht ei ndeuti g i ndi zi erbar. 
Di e Röntgendaten wurden an ei nem Vierkrei sdi ffraktometer de r Fa . STOE & CIE, 
Darmstadt , BRD, i m  Routi nebetri eb gemessen . Di e gesamte Meßzeit  ( 1031 Refl exe)  
betrug 40 Stunden , wobei für jeden Refl ex 100 Meßpunkte i m  20/w-Scan mi t e i ner 
Meßzei t von je 0 , 5  sec . b i s  1 , 5 sec . und ei ne Schri ttwei te von o,010 vo rgegeben 
wurden . Jewei l s  3 Referenzrefl exe wurden al l e  120 Mi nuten gemessen , um etwa i ge 
lnten s i tätsschwankungen korri gi eren zu können . Die unter Verwendung von MoKu
Strahl ung {Graphi t-Monochromator )  gemessenen Intens i täten wurden sodann fu r Ab
sorpti onseffekte i�{MoK� ) = 11 ,35 cm- 1] entsprechend der Kri stal l gesta l t ,  s owie 
für Lorentz- und Pol ari sati onseffekte, entsprechend der Aufnahmegeometri e ,  kor
ri gi ert .  
U m  ei nen besseren Vergl ei ch mi t den Ergebni ssen der Neutronenbeugun g {CHOI und 
MIGHELL , 1982 ) zi ehen zu können , wurde ei n ähnl i ch großer Datensatz fü r d ie  
Strukturberechnungen mi t Röntgendaten verwendet.  Ausgehend von den Ortskoo rdi
naten di eser Autoren wurde n ,  neben den Atomparametern , auch di e ani s otropen 
Temperaturparameter (H-Atome nur i s otrop ) verfei nert . Di e Streukurven s owi e die 
Terme für die anormal e Di spersi on wurden den " I nte rnati onal Tabl es for X-ray 
Crysta 11 ography" ( 1974 )  entnommen . Di e sekundäre i sotrope Exti nkt i on wurde ent
sprechend der von ZACHARIASEN ( 1967 ) vorgeschl a genen Korrektur berücksi chti gt . 
Für das Atom H3 , wel ches nach der Neutronenstrukturbesti mmung auf zwei über ei n 
Symmetriezentrum gekoppel te Pos i ti onen aufgespal ten i st ,  wurde auch während der 
vorl iegenden Verfei nerung di e Besetzung auf 0 , 5  festgesetzt und sei ne Ortspa ra
meter sowie sein i sotroper Temperaturparameter vari i ert . Neben den G i tterkon
stanten s i nd die R-Werte der Röntgenverfei nerung jenen der Neutronenverfei ne
rung i n  Tabel l e  1 gegenübergestel l t .  Di e Gi tterparameter der Röntgenverfei ne
rung wurden dabei aus 26 bei dsei ti g gemessenen 29-Werten ermi tte l t .  In Tabe l l e  
2 s i nd die Strukturparamete r al l er Atome fü r di e Röntgenverfei nerung angeführt . 

Tabel l e  1 :  Gegenüberstel l ung von Gi ttermetri k ,  Meßberei ch und R-Werten für Neu-
tronen- bzw. Röntgendaten für das Mi neral Trona. 
Standardabwei chungen6i n  E inhei ten der l etzten Ste l l en in Kl ammern . 
Raumgruppe C 2/c - c2h (Nr .  15 ) .  

Neutronendaten 
(nach CHOI & MIGHELL , 1982 )  

20,36( 2 ) 
3 , 48( 1 )  

10, 29 ( 1 )  
106 ,48( 1 )  

0 ,68 
932 

754 
0 , 040 
0 ,029 

a [RJ 

b [�] 

c CR J 
ß 0 

Meßbere i ch ( s i n9/A} [a-IJ max 
gemessene , syrrmetri eunab
hängi ge Refl exe 
davon Refl exe mi t I > 261 

R-Wert 
�-Wert 

Röntgendaten 
( di ese  Arbe i t )  

20 , 4218( 9 )  
3 , 4913 ( 2 )  

10 ,3326 ( 6 )  
106 , 452 ( 4 ) 

0 , 70 
1031 

859 
0 , 031 
0 , 024 



Tabel l e  2 :  Ortsparameter und ani sotrope Tempe�aturpa rameter de r Trona a l s  Ergebn i s  de r Strukturbes t i mmun g mi ttel s 
Röntgendaten . Raumgruppe C 2/c - C h ( N r .  15) . Das Atom Na l besetzt die  Punkt l age 4e ,  a l l e  anderen 

Atom 

Na l 
Na2 
c 
0 1  
02 
0 3  
Ow 
H l  
H2 
H 3  

Atome 8f. Der Besetzungs faktor beträgt für das H3-Atom 0 ,5 ,  tu r a l l e  ande re n  Atome 1,0 . Standardab-
wei chungen i n  runden Kl a 11111ern . 

x/a y/b 

0 . 74 64 ( 2 )  
. 150 66( 3) . 1645 � 2 )  
.09 305( 6) . 2 65 3  3) 
.15 114 ( 5 )  . 3995 ( 3) 
.054 39 ( 5 )  . 1310 ( 3) 
. 07240 ( 5 )  .25 33( 3) 
. 2 1205 ( 6) . 664 6( 3) 
.194( 1) . 612 ( 6) 
.248( 1) . 724( 6) 
.022( 1) . 0 35 ( 9 )  

z/c Uu/ Ui so 
1/4 . 02 31(4 )  

. 42589 ( 6) . 0285 ( 3) 

. 10 352( 13) . 0 177( 6) 

. 1020 3( 10 )  . 0 174( 5 )  

. 98804( 10 )  . 0 195 ( 5 )  

. 207 63( 10) . 020 3( 5 )  

.35445( 12 )  .0250( 6) 

. 2 69 ( 2 )  . 044( 6) 

.362 ( 2 )  . 05 1( 7 )  

. 99 6( 4 )  . 0 17 ( 9 )  

u22 
. 02 11( 4 )  
. 02 62 {3) 
. 0 155 ( 6) 
. 0298 ( 5 )  
. 0 314( 6) 
. 0248f 5 )  
.0 377 6) 

3 3 

U33 
.02 13( 4 )  
. 02 32 ( 3) 
.0 160( 6) 
. 02 16 ( 5 )  
.0 159 ( 5 )  
.0 161( 4 )  
. 02 31( 5 )  

ATF= exp[-2n2 L L UiJo•;o•Ah1] 
ia 1ja1 

Ul2 U 13 u2 3  
0 . 008 3( 3) 0 

-. 00 38 ( 2 )  . 0 107( 2 )  - .002 1( 2 )  
. 00 36( 5 )  . 0052 ( 5 )  . 00 17 (4 )  

- . 0028 ( 4 )  . 0073( 4 )  . 0020( 4 )  
-. 002 1( 4 )  . 0054( 4 )  - . 002 9( 4 )  
- . 00 15 ( 4 )  . 0084 (4 )  - .  00 11( 4 )  
- . 0077 (5 ) . 0085 ( 5 )  - .0045( 4)  



...... 
0 Tabel l e  3 :  Interatomare Abstände (R}, unterstri chen , Bi ndungswi n kel ( 0 ) und Li gand-Li gand-Abstände __ (R) i n  den � Koordi nations fi guren der Tron�. D ie  Standardabwei chungen s ind i n  den Na-0- und c-9-Abstän�en � 0 ,00 1  , 

i n  den 0 -0-Abständen � 0, 002 und in  den Bi ndun gswi n ke ln  � 0 , 050 . Da di e rechneri s ch e nn1ttel baren 

Na l 02 
02 2 ,433 
02 ' 159 , 74 
03 94,04 
03 ' 79 ,4 1 
03" 100 , 54 
03 "' 85 , 81  

0 1  Na2 
Na2 �·��o Na2 ' 8 , 
c 116, 24 
H l  110 ,9  
H2 9 6, 6  

0 3  Na l 
Na l 2 ,389 
Na l' 92 , 99 
Na2 10 1, 77 
c 120 , 3 6 

Standardabwei chungen der H-Atome kei ne Si gni fi ka nz bes i tzen, s i nd s i e  n icht angegeben . 

02 ' 03 03 ' 03 " 03 '" Na2 0 1  0 1' 02 0 3  ow ow 
4 , 790 3 , 528 3 , 103 3 , 709 3 , 307 0 1  �·ro 3 , 49 1 3 ,240 4 , 117 3 ,153 4 , 535 
2 ,433 3 ,  709 3 , 307 3 , 528 3, 103 0 1  8 • 5·��0 2 , 203 4 , 547 4 , 868 3, 153 

100 , 54 2 ,389 3 ,49 1 3 , 3 13 4 , 8 13 02 84 , 19 5 • 2 ,4 61 3 ,307 4 , 744 3,9 11 
85 , 8 1  92 ,99 2 424 4 , 8 13 3 , 3 13 03 119 , 89 127 ,58 8 6,00 2 ,386 3, 170 3,494 
94 ,04 87 , 79 17� �·�89 3 , 49 1 Ow 8 3,07 147 , 89 15 6, 39 83 , 2 6 2 ,385 3,49 1 
79 ,4 1 179 , 22 8 6, 23 9 • 9 2 ,424 O W 145 ,02 7 6, 78 107 , 63 94, 16 94 , 10 2 ,385 

Na2 ' c H l  H2 02 Na l Na2 c H 3  
3 ,49 1 3 , 153 3 , 49 3 , 3 3  Na l 2 ,433 3 ,425 3 , 609 2 , 57  
2 ,680 2 , 8 68 4 , 35 2 , 89 Na2 88 ,83 g�:i�l 2 ,8 68 3 ,00 

85 , 0 6  1,280 2 , 58 3 , 17 c 14 6 ,98 1,3 17 1, 7 6  
14 6, 8 109 , 1  1,8 6 2 , 45 H3 9 1, 1  128 , 6 112 .1 0 ,77 
73 , 5  139 , 8  7 6, 9  2 ,08 

Na l' Na2 c Ow Na2 Na2 ' H l  H2 c 0 1  02 03 
3 ,49 1 3 , 705 3 , 2 17 Na2 2 ,385 3, 49 1 2 , 58 2 , 99 0 1  1g·��o 2 , 203  2 ,243 2 ,424 3 , 425 3 , 288 Na2 ' 94, 10 2 ,385 2 , 82 2 , 74 02 1 • 1 3 17 2 ,2 34 90 , 8 1  2 ,38 6 3 , 222 H l  92 , 6  110 , 7  0 ,87 1, 3 1  03 123 , 85 12� 1,2 62 123 ,  ll 120 ,9 1 1,2 62 H2 139 , 2  110 , 8  107 , 1 0 , 75 



Di sku ssi on 
I n  Tabel l e  3 s i nd d i e  i nteratomaren Abstände , die Bindungswinkel i n  den ei nzel 
nen Koordi nati on sfi guren , sowie di e Li gand -Li gand-Abstände i n  di esen fUr di e Er
gebni sse der Röntgenstrukturanalyse zusa mmengefaßt . 
Die Unter schi ede zwi schen den Ortsparametern , errechnet anhand der Rön tgendaten , 
und jenen Ort sparametern , di e aus der0Strukturanalyse mi t Neutronendaten erhal 
ten wurden , betragen i m  Mi ttel 0 ,005 A ( ohne Berücks i chtigung der H-Atome) . Di e 
Standard abwei chungen der Ortsparameter0betragen dabei für di e Strukturverfeine- 0 rung mi ttel s Neutronenstrah l ung 0 ,002 A und fUr jene mit Röntgenstrahl ung 0 ,00 1 A 
(wi eder ohne �-Atome ) .  Zu erwähnen i st ,  daß der größte Unterschi ed fUr das Atom 
Dw mi t 0 ,008 Ä auftritt .  

E i n  Verglei ch der i nteratormaren Abstände zei gt , daß fUr die Neutronen- bzw .  
Röntgen strukturanalysen Un ;terschiede i n  den Kati on- Sauerstoffabständen (ohne 
H-Atom) von maxi mal 0 , 0 17 Ä (Na2-0 1) und i n  den B indungswinke l n  von maximal 0 ,4 ° 
auftreten . 
Die größten Di fferenzen traten , wie zu erwarten war, i n  der Loka l i sati on der H 
Atome auf, und dami t auch i n  den 0-H-Abständen .  Di e i n  Tabe l l e  3 angegebenen O
H -Ab stände der Röntgendaten s i nd al l e  k lei ner a l s  d ie  mi t Neutronendaten be�timm
ten 0 -H �Ab stände [�-H l  = 0 , 972 ( 3) �; Ow-H2 = 0 , 9 61(2 )  �; 02-H 3 = 1, 128 ( 5 )  �]. 
Di e se schei nbare Verkürzung der 0 -H-Abstände i n  Strukturanaly sen mi t Röntgenda
ten im Vergl ei ch mi t sol chen , basi erend auf Neutronendaten , i s t  durch di e Auf
ent ha lt swahr schei n l i chkei t des El ektrons des H-Atoms bedi ngt (Po l ari s i erung der 
E lektronenhül l e  i n  Ri chtung auf das Donator- Sauerstoffatom) . Der wahre Fehl er 
für d i e  0-H-Ab stände i s t  daher wesentl i ch größer als der anhand von Röntgenda
ten re chneri sch ermi tte l te ( vgl . BAUER, 1970, 1972 ) .  
I ntere ssant i st der Vergl e i ch der C -0-Bi ndungsl ängen bei Verfeinerung mi t Rönt
gen - b zw .  Neutronendaten ( hi e r  a l s  (C-O) R bzw. ( C-O )N bez�i chnet) .  Für d �e Trona 
betragen d ie  ( C-O ) g-Bi ndungs l ä Rgen 1,2 62 ( 11) ft, 1, 280 ( 1) A und 1, 317 ( 1) Ä und 0 si nd dami � im  Mi tte l um Q,005 Ä l än ger al s die Werte rür (C-O)N mi t 1, 2 62 ( 1) A, 
1,272(1) Ä und 1 , 309 ( 1) lt Di ese Unter schi ede si nd hier zwar sehr geri ng ,  aber 
f ür zwei der C-0-Bi ndungsl ängen i nnerhal b  der C0 3-Gruppe al s durchaus s i gn i fi 
kant zu era chten .  Ledi gl i ch d ie  C-0-Bi ndung z u  jenem 0-Atom, das zusätzl i ch nur 
an Na-Atome gebunden i s t  und nicht an den Wasserstoffbrücken betei l i gt i s t ,  wie 
die bei den anderen , zei gt prakti sch die glei che Bi ndungsl änge sowohl rür di e 
Röntgen - wi e auch f iir di e Neutronendaten . Zu bemerken i st wei ters , daß di e Un
terschi ede i n  den e inzel nen C-0-Bindungs l ängen mi t Anzahl und Abstand der L i
ganden am jewei l i gen  0-Atom korre l i erbar s ind .  
E i n  ähn l i cher Trend i n  den Unterschi eden rür di e C-0-Bi ndungsl ängen be i  Röntgen
b zw.  Neutronendaten konnte i n  l etzter Zei t  auch bei Strukturuntersuch ungen von 
ei ni gen anderen Karbonaten beobachtet werden : Dol omi t ,  CaMg( C0 3)2 ( EFFENBERGER 
e� a l . ,  1983) und Aragoni t ,  CaC0 3 ( JARO SCH und HEGER, 1965 ) .  Die rechner �sc� er
mi ttel ten ( C-O )N-Ab stände s i nd hier im Mi ttel um 0 , 004 1 Ä bzw. um 0 ,00 3  Ä kurzer 
al s die ( C-O ) R-Abstände . 
Al s mögl i che Ursache d i ese r Unterschiede muß di e Pol ari s i erbarkei t  des Sauer
stoffatoms angesehen werden .  Wi e mi ttel s ei ner E lektronendi chteuntersuch ung am 
Dol omi t ( EFFENBERGER et a l . ,  198 3) gezei gt werden konnte , tri tt ein Maximum i n  
der Re stdi chte ei nersei ts a u f  der C-0-Bi ndung auf, anderersei t s  l i egen zwei wei 
tere Maxi ma i n  den Berei chen der "frei en El ektronenpaare " des 0-Atoms . Da die 
bei den l etztgenannten dem 0-Atom näher l i egen , kan n angenommen werden , daß d ie
se für di e schei nbare Verschi ebung des Schwerpunkts der El ektronenh Ul l e  gegen 
über jenem des Atomke ms verantwortli ch s ind . Das Maxi mum i n  der Restdi chte , 
d �s ent l ang der C-0 -Bi ndung beobachtet wurde , i s t  zwar wei taus höher ,  a l l e :
di ngs auch bes ser l okal i s i ert und wei ter  vom Sauerstoffatom entfernt a l s  di e 
bei den anderen , sodaß es offensi chtl i ch rür d ie  Strukturverfei nerung mi t Rönt
gendaten ei nen wei taus geri nge ren Ei nfl uß hat . 

11 



Zu  erwähnen i st n och di e Apl a nari tät der Ka rbonatgruppe , d . h .  der Norma l abstand 
des C-Atoms von jener Ebene , die durch di e drei 0-Atome defi ni ert �st .  I m  Fal l  
der Strukturanalyse mi t Neutronendaten beträgt di e�er Wert 0 , 0073 Ä, wi rd jedoch 
von CHOI und MIGHELL ( 1982 )  fäl schl i ch mi t 0 , 005 Ä angegeben . Im Fal l der Rönt
gens trukturanalyse beträgt der Wert 0,0053 �. I n  bei den Fäl l en i s t  d i e  Rich tung 
dieser Abwei chung glei ch ( s i ehe Abbi l dung 1 ) .  Di ese Ri chtung entspri cht den von 
ZEMANN ( 1981 ) aufgestel l ten kri stal l chemi schen Rege l n ,  di e für Strukturen mi t 
ni cht symmetri ebedi ngt pl anaren X03-Gruppen ( X  = B ,  C und N )  empi ri sch gefunden 
wurden ( vgl . auch ZOBETZ , 1982 ; JAROSCH und ZEMANN , 1983 ; EFFENBERGER et al  
1983 ;  HEISS und ZEMANN , 1985 ) .  
Wi e berei ts die Strukturunters uchung mi t Neutronendaten gezei gt ha t ,  besitzt das 
Atom H3 e ine dynami sche Unordnung ,  d . h .  sei ne rech neri s ch ermi tte l ten Positi onen 
s i n d  j ewei l s  nur zu 50 % besetzt .  Di ese Aufspal tung i n  zwei durch ei n Symmetrie
zentrum i nei nander überführbAre Pos i tionen beträgt bei de r Stru ktu rbe rechn u�g 
mi t Neutronendaten 0 ,2 1 1 ( 9 )  Ä, u nd somi t wi rd d�r Abstand 02-HJ = 1 , 128(5 ) Ä; 
mi t Röntgendaten betragen di ese Werte 0 , 95 ( 4 )  Ä bzw .  0 , 77 ( 3 )  lt I n  be i den Struk
turuntersuchungen zei gt s i ch überei nstirrvnend , daß der Wi nkel am H3-Atom zwi s chen 
Akzeptor- und Donatorsauerstoffatom, jewei l s  e in  02-Atom , prakti s ch gestreckt 
i st :  02-H3 . . . 02 ' = 178 , 5 ( 7 ) 0  ( für  die Neutronendaten ) bzw. 174 ( 2 )0 ( fü r  d i e  
Röntgendaten) . 
Die Na-0-Abstände i n  den Na06-Polyedern entsprechen sehr gut de r al l gemei nen 
kri sta l l chemi schen Erfahrung ( vgl . COCCO et a l . ,  1972 ) .  Es i s t  jedoch zu ben�r
ken , daß das Atom Nal ei ne nur geri ng  verzerrte oktaedri sche Koordi nati on durch 
Sauerstoffatome besi tzt , während das Atom Na2 eine Koo rdi nationsfi gur aufwei s t ,  
d i e  berei ts von BROWN e t  a l . ( 1949 )  als l ei cht  verzerrtes tri gonales Pri sma be
schrieben wurde . 
Die Verknüpfung der einzel nen Koordi nati onspolyeder i n  der Kri stal l s truktur der 
Trona zei gt Abbi l dung 1 .  Daraus i st auch di e sehr gute Spal tbarke i t  paral l el 
( 100 ) zu erkennen , da i n  dieser Ri chtung die Struktur nur durch di e Wasserstoff
brückenbindungen Ow-H2 . . .  0l verknüpft wi rd . 

Schl ußbemerkung 
Auch di e routi nemäßi ge Strukturuntersuchung mi t Röntgen- bzw. Neutronendaten 
läßt somi t durchaus auch di e Bel egung von k l ei nen Unterschi eden i n  den Atompos i 
ti onen unter speziel l en Bedingungen z u ,  d i e  auf de r jewei l i gen Strah l un gsart und 
den daraus resulti erenden andersarti gen Wechselwi rkungen mi t der Materi e beruht. 
Es konnte gezei gt werden , daß auch Wasserstoffatome , deren Pos i ti on nur zu 50 % 
besetzt i s t ,  unter di esen günsti gen Bedi ngungen bei Strukturunters uchungen mi t 
Röntgens trahl en bel egbar s i nd .  

Dank 
Herr� Prof. Dr . J .  Zemann dank� i ch für sei n s tet�s Interesse am Fortgang d i eser 
Arb�1 t .  Das Untersuchungsmaterial wurde freundl i cherwei se  von Dr. Pete J .  Dunn 
(Sm1 thson i an I nsti tution , Washington , U . S . A . ) zur Verfügung gestel l t .  

1 2 



1,0 

ÜNa •H 0 2 3$. 

1 
1 
1 

---

Abb . 1 .  Projektion de r Kri s ta l l struktur des Mi nera l s  Trona paral l e l  [010] . Die 
Wassers toffatome der H-Brücke zwi schen j ewe i l s  zwei Karbonatgruppen s i nd 
wi llkü rlich , ohne Berücks i chti gung der Aufspal tung d ieser Punktl age , am 
Symmetri ezentrum e ingezei chnet . D ie  Wasserstoffbrücken ,  d ie  vom H20-Mo le
kül au sgehen , si nd ge stri chel t ,  jene zwi schen den Atomen 02 (Wasserstoff
atom H3) i st gepunktet dargeste l l t .  Zur Ap lanari tät der C03-Gruppe : Das 
C -Ato m mi t den Koordi naten x /a "'0 ,09 und z /c '"'--0 ,10 i st aus der du rch 
di e drei  0-Atome defi ni erten Ebene um 0 ,0053  � i n  Ri chtung der pos i ti ven 
y-Achse ( Rechtssystem !) verschoben . 
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