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Intermetallic Compounds, Crystal Structure

Single crystals of SreSi have been prepared.
From a complete X-ray structure determina-
tion follows the anti-PbCly structure type.

Die Existenz von SreSi war in Analogie zu der
entsprechenden Calciumverbindung bereits frither?, 2
vermutet worden, konnte aber durch das Schmelz-
punktsdiagramm, das von OBINATA ef al. 3 erarbeitet
worden war, nicht bestitigt werden. Die entspre-
chende Germaniumverbindung Sr:Ge hingegen
konnte von R. L. SHARKEY 4 im Zustandsdiagramm
aufgefunden werden. Es zeigte sich dabei allerdings,
daBl diese Verbindung erst unterhalb der Solidus-
temperatur einer Schmelze dieser Zusammensetzung
stabil ist. Darauf aufbauend konnten wir vor kur-
zem durch entsprechend gewihlte Darstellungs-
bedingungen das SraGe in einkristalliner Form dar-
stellen. Unter analog gewihlten Bedingungen ge-
lang es nun auch die Verbindung SreSi in einkristalli-
ner Form zu isolieren.

Darstellung

Nach dem Schmelzpunktsdiagramm von OBINATA
liegt zwischen der Verbindung SrSi und Sr bei einem
Sr-Gehalt von ~96 Gew. 9%, ein Eutektikum, das bei
ca. 700 °C schmilzt, wobei der Bereich zwischen SrSi
und dem Eutektikum nur durch zwei Stiitzpunkte
charakterisiert ist. Es wurden daher analoge Ver-
héltnisse wie im Sr—Ge-System, in dem sich das
SraGe aus Schmelzen der Zusammensetzung ~Sr7;Ge
in einkristalliner Form abscheidet, vorausgesetzt
und Ansitze mit Atomverhéltnissen Sr:Si zwischen
7:1 und 6:1 auf 850 °C erhitzt und die geschmolze-
nen Proben langsam abgekiihlt. Aus lunkerférmigen
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Einschliissen konnten leistenformige Kristalle ge-
brochen werden, deren Zusammensetzung durch
eine vollstindige Rontgenstrukturanalyse zu SraSi
%esichert wurde. Die Verbindung ist an feuchter

uft sehr empfindlich, sie wurde daher unter
trockenem Paraffinl gehandhabt.

Tab. I. Die kristallographischen Daten des SrzSi
(in Klammern Standardabweichungen)
(Der Temperaturfaktor ist gegeben durch
exp(—8a2 U - sin2 §/22),

Kristallsystem: orthorhombisch
Raumgruppe: Pnma-D3}
Achsen [A%] 40,02 a = 8§11

b = 5,15

c = 9,54
Volumen [A3] der EZ V = 398,5
Zahl der Formeleinheiten z = 4
rontgenographische Dichte (g/em3) pp= 3,39
Atomparameter:

x y z U

Sr(I) auf4e 0,6529(6) 0,2500 0,0769(5) 0,015(1)
Sr(II) auf 4¢  0,5192(6) 0,2500 0,6748(5) 0,017(1)
Si auf4ec 0,2539(16) 0,2500 0,1028(14) 0,012(3)

R-Wert: 0,094

Abb. 1. Koordinationspolyeder und Atomabstéinde in

der Verbindung SrgSi (gepunktete bzw. nichtgepunk-

tete Atome befinden sich jeweils in der gleichen Ebene
bei y bzw. y +1/2).
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Strukturbestimmung

Zur Strukturbestimmung wurde ein leistenférmi-
ger Einkristall in ein Markrohrchen eingeschmolzen
und WeiBlenberg-Aufnahmen (CuKa) angefertigt.
Danach kristallisiert das SrzSi im orthorhombischen
Kristallsystem. Die aus mit Silicium geeichten
Weissenbergaufnahmen entnommenen Elementar-
zellkonstanten, die beobachteten Symmetrien sowie
der Intensitidtsverlauf der Reflexe wiesen auf Iso-
typie des SraSi zu dem entsprechenden Germanid®
hin (Tab.I). Zur genauen Strukturbestimmung
wurde daher von den Atomparametern des Sr2Ge
ausgegangen. Die Verfeinerung der Parameter iiber
least-squares-Cyclen auf der Basis visuell abge-
schitzter Intensititen von 214 symmetrieunab-
hingigen Reflexen fithrte inclusive der isotropen
Temperaturkorrektur zu einem R-Wert von 9,4%,.
Die erhaltenen Daten sind in der Tab. I zusammen-
gefalit.

Die Koordinationspolyeder um die verschiedenen
Atome entsprechen denen in den anderen bekannten
bindren und terndren Zintl-Phasen mit anti-PbCls-
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Strukturs-7?. Die Sr(II)-Atome sind von 10 gleich-
namigen Nachbarn im Abstand von 3,77 A bis
4,30 A umgeben. AuBerdem werden noch 5 Si-
Atome im Abstand von 3,26 A bis 3,81 A beobach-
tet. Das Koordinationspolyeder ist in der Abb 1
mit den Atomabstinden dargestellt. Die Sr(I)-
Atome besitzen demgegeniiber nur die Koordina-
tionszahl 12. Neben 8 gleichnamigen Nachbarn im
Abstand von 3,77 A bis 3,99 A werden 4 Silicium-
atome im Abstand von 3,16 A bis 3,25 A beobachtet
(Abb. 1). Die Siliciumatome haben 9 néchste Sr-
Nachbarn im Abstand von 3,16 A bis 3,81 A. Von
diesen bilden 6 Sr-Atome ein verzerrtes trigonales
Prisma aus, iiber dessen Seitenflichen jeweils ein
weiteres Sr-Atom angeordnet ist (Abb. 1).

Diese Strukturbestimmung zeigt erneut die grofle
Variabilitit des Anti-PbCle-Typs, in dem durch
geringe Anderungen der Atomparameter und der
Achsverhiltnisse die Koordinationen an die Grofe
der jeweils beteiligten Atome angepafit werden.
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