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Das korr. Mitglied Josef Zemann legt eine kurze Mitteilung
vor, betitelt:

sOrientierungsunordnung der Al(OH,);-Oktaeder in
Voltait.“ Von K. Mereiter. (Aus dem Institut fiir Mineralogie
und Kristallographie der Universitit Wien.)

Bei der Aufklirung des Strukturtyps der Voltaite wurde eine
Orientierungsunordnung des Koordinationspolyeders Al3+~(OH,)q
im Thallium-Cadmium-Eisen-Voltait wahrscheinlich gemacht
(Mereiter, 1970). Dies konnte nun durch eine Strukturverfeine-
rung von synthetischem Ialium-Eisen-Aluminium-Voltait,

Ky(Fezt, Fe3-)Fe3 Al [8O,),.18 Hy0, Fd3c — 0%, Z = 16,

bestitigt und genauer untersucht werden.

In der Elementarzelle treten 96 der H,O-Molekiile als Ligan-
den fiir 16 Aluminium auf. Eine 3-dimensionale Fouriersynthese
und anschlieBende Strukturfaktorrechnungen zeigten, dal} diese
96 Sauerstoffatome statistisch auf zwei 192-zihlige Punktlagen
verteilt sind [Punktlage (h) 192; Koordinaten x, y, z fir Auf-
stellung mit S. Z. in 0, 0,0:

O(W,) 0.090, 0.145, 0(.070; OW,) 0.069, 0.089, 0.103].

Jedes Al wird von 2x 12 Atomlagen, die beide laut Verfeine-
rung mit der Methode der kleinsten Quadrate zu einein Viertel
mit H,O besetzt sind, je im Abstand von etwa 1,9 A umgeben.

Da fir H,0-H,0-Abstinde im Koordinationspolyeder um
Al Werte > 2,5 A zu erwarten sind, ist nur eine Interpretation
sinnvoll, in der 2x 3 der zur Verfiigung stehenden 2x 12 H,O-
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Lagen co besetzt werden, daBl ein kaum verzerrtes Koordinations-
oktaeder entsteht (vier Orientierungen). Jede der beiden Sauer-
stoffarten ist etwa 2,6 A von zwel Sulfatsauerstoffen entfernt.
Diese kurzen O-O-Abstinde und die kleine formale Bindungs-
stirke der Sulfat-O-Atome weisen auf eine Wasserstoffbriicken-
bindung hin. KEine Strukturfaktorrechnung mit dieser statisti-
schen Verteilung der Polyederorientierungen ergab R = 0,08
fiir 630 beobachtete Reflexe.

Die ausfiihrliche Verodffentlichung ist in ,/Tschermaks
Mineralogische und Petrographische Mitteilungen‘ vorgesehen.
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