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SrSh,, eine neue Zintlphase

On the New Intermetallic Compound SrSha
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Intermetallic Compounds, Crystal Structure

The new intermetallic compound SrSbg
has been prepared and its erystal structure
determined. The “‘anionic” part of the struc-
ture consists of (Sb~)-zigzag-chains, so the
compound belongs to the “Zintl-phases’.

Im System Sr—Sb sind bisher die Verbindungen
SraSb 1 und SrsSbs 2 durch vollstindige réntgeno-
graphische Strukturbestimmungen charakterisiert.
Fiir das strontiumirmere Gebiet Sr—Sb <1:1 wer-
den aus thermochemischen und metallographischen
Untersuchungen die Verbindungen SrSb und SrSbs
abgeleitet3. In diesem Bereich konnten wir nun
Einkristalle der Verbindung SrSb: darstellen und
durch vollstindige réntgenographische Struktur-
bestimmung charakterisieren.

Die Verbindung SrSb: erhielten wir aus stochio-
metrischen Ansitzen der Elemente in Korundtiegeln
unter Argon bei ca. 1000 °C. Die erhaltenen Reguli
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hatten ein metallisch glinzendes, graues Aussehen
mit einem grobkristallinen, blittrigen Bruch. An
feuchter Luft bildete sich auf der Kristallfliche
rasch ein matter dunkler Belag von Zersetzungs-
produkten. Die Substanz wurde daher unter trocke-
nem Paraffinol gehandhabt. Es gelang aus lunker-
formigen Einschliissen plittchenformige Einkristalle
loszubrechen, sie wurden zur réntgenographischen
Untersuchung in Markrohrchen eingeschmolzen.
Nach Precession- und Weilenbergaufnahmen
(MoKa- bzw. CuKa-Strahlung) kristallisiert SrSbs
monoklin. Es liegt ein primitives Gitter mit einer
zweizihligen Schraubenachse vor. Zur genauen
Bestimmung der Gitterkonstanten (Tab. I) und
Atomparameter wurde ein leistenformig gebro-
chener Einkristall in einem automatischen Zwei-
kreisdiffraktometer vermessen (Stoe-Stadi 2, w-scan,
Graphitmonochromator, Drehachse b, 8 Schicht-
linien). Die Intensitidten wurden beziiglich der
Absorption nach der Kristallgestalt korrigiert.
Symmetrie, Gitterkonstanten und Intensititsver-
lauf der Reflexe wiesen auf Isotypie zu dem kiirzlich

Tab. I. Kristallographische Daten
der Verbindung SrSbs.

Kristallsystem: Monoklin

Raumgruppe : P2;/m

Achsen [4] a = 4887(5) A
b = 4,280(10) A
e = 9,177(5) A
B = 101,68(6)°

Volumen der Elementarzelle [A3] V = 187,97

Zahl der Formeleinheiten

in der EZ Z = 2
Dichte rontg. [g/em3] orp = 5,85

Tab. II. Atomparameter der Verbindung SrSbg (Standardabweichungen in Klammern). Der anisotrope Tempera-
turfaktor ist definiert als:
exp [—2 n2(h2a*2 Uy + k2b*2Use + 12¢*2Uszs + 2 hka*b* Uz + 2 hla*c*Uyg + 2 klb*c*Uss)].

x y z Un Use Uss Uss Us Uje
Sr auf 2e 0,4072(1) 0,2500 0,2860(1) 0,0133(3) 0,0126(3) 0,0149(3) 0,0000 0,0021(2) 0,0000
Sby auf 2e 0,8112(1) 0,2500 0,0190(1) 0,0157(2) 0,0120(3) 0,0141(2) 0,0000 0,0038(2) 0,0000
Sbir  auf 2e 0,0535(1) 0,2500 0,6105(1) 0,0119(2) 0,0122(3) 0,0292(3) 0,0000 0,0049(2) 0,0000
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Tab. III. Atomabstiinde in A (maximale Standardabweichung 0,002 A) in der Verbindung SrShs.

Sr — Sbyp 3,379 (2x) Sbr — Sby
Sr — Sbyp 3,379 (2x) Sby — Sr
Sr — Sby 3,406 (1x) Sby — Sr
Sr — Sby 3,444 (1) Sby - Sr
Sr — Sby 3,614 (2x) Sbr — Sby
Sr-Sbn 3,731 {lX)

Sr — Sr 4,280 (2x)

Sr - Sr 4,402 (2x)

Sr — Sbyr 3,877 (1x)

Bindungswinkel in den Sb-Ketten: a) Sby— Sby— Sby
b) Sbrr - Sbyr — Sbyr

2,895 (2x) Sbyr — Sbyr 2,919 (2x)
3,406 (1x) Sbyr — Sr 3,379 (2x)
3,444 (1x) Sbyr — Sr 3,379 (2x)
3,514 (2%) Sbyp — Sr 3,731 (1x)
3,675 (2x) Sbir - Sr 3,877 (1)
Sbyy — Sby 3,960 (2x)

95,35(6)°

94,28(6)°

aufgeklirten CaSbs 4 hin. Dementsprechend wurden
die Atomparameter, ausgehend von den Werten des
CaSbs, iiber least-squares-Cyclen verfeinert und eine
anisotrope Temperaturkorrektur durchgefiihrts.
Als konventioneller R-Wert ergab sich 0,051 (1204
aymmetrieunabhﬁr%ige Reflexe). Die Atompara-
meter sind in Tab. II, die Atomabstinde in Tab. III
zusammengestellt.

Abb. 1 zeigt die Atomanordnung. Als ,,Anionen-
teilstruktur* sind Sb-Sb-Zickzack-Ketten mit

Sb-Sb-Abstiinden von 2,90 bzw. 2,92 A ausgebildet
(Sb—Sb innerhalb der Schichten im Element
2,908 Aﬂ). Damit ist SrSbe die erste Verbindung im
System Sr—Sb, die dem Konzept von ZiNnTL, KLEMM
und Busmaxy folgt.

Der Deutschen Forschungsgemeinschaft danken wir
fir die finanzielle Unterstitzung dieser Untersuchun-
gen. Herrn Prof. Dr. H. ScHAFER danken wir fiir
kritische und anregende Diskussionen.

Abb. 1. Die Elementarzelle des SrSbs; (ausgefiillte Kreise £ Sb-Atome, unausgefiillte Kreise £ Sr-Atome).
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