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Das wirkl. Mitglied Jose~mann legt eine von ihm gemein
sam mit Erich Zobetz, Gernot Heger und Horst Völlenkle 
verfaßte Arbeit für den Anzeiger vor: 

,,Strukturbestimmung eines OH-reichen Topases." 
(Aus dem Institut für Mineralogie und Kristallographie der 
Universität Wien, dem Institut für Angewandte Kernphysik I 
des Kernforschungszentrums Karlsruhe und dem Institut für 
Mineralogie, Kristallographie und Strukturchemie der Technischen 
Universität Wien.) 

Die wesentlichen Züge der Atomanordnung im Topas, 
Al2(F, OH)2SiO4 , sind seit langem bekannt (Alston und West, 
1928, 1929; Pauling, 1928). Von einem aufgrund der Gitter
konstanten sehr F-reichen Topas liegt durch Ladell (1965) 
eine sorgfältige 3-dimensionale röntgenographische Struktur
verfeinerung vor (vgl. auch Ribbe und Gibbs, 1971, sowie 
Ri b be und Rosenberg, 1971). 

Bekannterweise geht der OH-Einbau anstelle von F im 
Topas nur etwa bis zu einem Drittel. Im Zusammenhang mit 
der Messung des Pleochroismus der OH-Streckfrequenz in Topas 
und seiner kristallchemischen Interpretation durch Gebert 
und Zemann (1965) erschien uns die Strukturbestimmung 
eines möglichst OH-reichen Topases interessant. Dazu boten 
sieh wasserklare Kriställchen aus dem Untersulzbaehtal (Hohe 
Tauern, Salzburg) an (Meixner, 1961, 1978), die nach einer 
Elektronenstrahlmikrosonden-Analyse die Zusammensetzung 
Al2F1,44(OH)o, 5a SiO4 haben. Sie sind optisch homogen und zeigen 
keinerlei Sektorenteilung (vgl. z. B. Akizuki et al., 1979); 
im optischen Verhalten wurden keine Hinweise auf eine niedrigere 
Symmetrie als orthorhombisch gefunden. 
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Es wurde zunächst eine 3-dimensionale röntgenographische 
Strukturverfeinerung durchgeführt (Philips PW 1100 Diffrakto
meter), anschließend eine mit 3-dimensionalen N eutronenbeugungs
daten. Für letztere ergab sich mittels der Methode der kleinsten 
Quadrate für 1021 Reflexe in der Raumgruppe Pbnm ein konven
tioneller Zuverlässigkeitsindex R = 0,028. Die Ergebnisse sind 
in Tabelle 1 zusammengestellt. 

Die interatomaren Abstände und die thermischen Schwin
gungen entsprechen der allgemeinen Erfahrung; die recht starke 
und beträchtlich anisotrope Schwingung des Wasserstoffs ist 
wohl damit zu erklären, daß aufgrund der interatomaren Abstände 
keine deutlichen Wasserstoffbrücken ausgebildet sind. Wichtig 
erscheint uns das Ergebnis, daß sich für die Punktlage, die mit 
(F0 ,12O0, 28 )besetzt ist, keine außergewöhnlich große Anisotropie 
der thermischen Schwingung ergibt: Daraus ist zu schließen, 
daß beim teilweisen Ersatz von F durch OH in der Atomanordnung 
des Topases lokal keine nennenswerten Lageveränderungen 
der Atome entstehen. 

Die Lage der H-Atome entspricht im wesentlichen jener, 
welche Ge bert und Zemann (1965)ausdem Ultrarotpleochroismus 
erschlossen haben: sie ist nun physikalisch eindeutig gesichert 
und beträchtlich genauer bekannt. 

Tabelle l 

Hydroxil-reicher Topas. Ergebnisse der Strukturbestimmung 
mit Neutronenbeugungsdaten. (Standardabweichungen in Klam-

mern und Einheiten der letzten Ziffer.) 

Raumgruppe: Pbnm-D~X; Gitterkonstanten: a = 4,6651(11), 
b = 8,8381(39), c = 8,3984(65) A; Z = 4. 

Ortsparameter: 

Punktlage x/a y/b z/c 
8 Al 8(d) ,90516(16) ,13123(9) ,08180(10) 
8 (Fo,12Üo,2s) 8(d) ,90238(11) ,75275(6) ,05972(7) 
8 Ho,2s 8(d) ,4973(28) ,2508(19) ,3380(12) 
4 Si 4(c) ,39955(19) ,94084(10) ¼ 
4 0(1) 4(c) ,79413(15) ,53115(8) ¼ 
4 0(2) 4(c) ,45270(15) ,75610(8) ¼ 
8 0(3) 8(d) ,78844(10) ,01042(6) ,90724(6) 
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Anisotrope Temperaturparameter: 

Bu B22 Baa B12 B13 B2a 
Al ,22(2) ,29(2) ,28(2) -,01(1) -,02(2) ,01(2) 
Fo,12Üo,2s ,42(2) ,54(2) ,48(2) -,19(1) ,04( 1) ,08(1) 
Ho,2s 3,8(5) 6,3(8) 1,9(3) 3,1(5) -1,7(3) -2,3(4) 
Si ,13(2) ,29(2) ,19(2) ,00(2) 0 0 
0(1) ,25(2) ,41(2) ,32(2) 0,09(1) 0 0 
0(2) ,38(2) ,29(2) ,33(2) ,03(1) 0 0 
0(3) ,30(1) ,38( 1) ,26( 1) ,07(1) -,08(1) -,02(1) 

Hinweise auf eine Ordnung des Fluors und der OH-Gruppen 
unter Erniedrigung der Symmetrie nach Pbn21 wurden nicht 
gefunden; der Versuch einer Strukturverfeinerung in dieser 
Raumgruppe brachte keine Verkleinerung des R-Wertes. 

Die ausführliche Veröffentlichung ist an anderer Stelle vorgesehen. Herrn 
Prof. Dr. H. Meixner, Salzburg, danken wir herzlich für das Untersuchungs
material, Herrn Dr. A. Beran, Wien, für die Mikrosondenanalyse. 
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