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Crystal Structure, Atomic Distribution

Single crystals of SrO - 3.5 FegOg - 2.5 AlxOy
were prepared and investigated by X-ray
diffraction. The atomic distribution differs
from former investigations of magnetoplum-
bite compounds.

Verbindungen der Zusammensetzung SrO - 6 Mez O3
[1\19203 = F8203, A1203, Ga:zo;!, 01‘203} gehéren zur
Verbindungsklasse der Magnetoplumbitel. Zur glei-
chen Kristallstruktur gehéren ebenfalls Verbindun-
gen mit CaO bzw. BaO und gemischter Zusammen-
setzung im Mez03-Anteil 2 (z.B.:

BaO - 5 Fes03 - Al,O3; BaO - 3 Fez03 - 3 Gaz03).
Bei den gemischt zusammengesetzten Magneto-
plumbitvarianten interessiert die Verteilung der
dreiwertigen Metalle auf die im Magnetoplumbit
vorgegebenen Punktlagen (vgl. Tab. I).

Nagh Untersuchungen von BERTAUT? verteilen
sich die dreiwertigen Metallionen nicht generell
statistisch auf die in Tab.I angegebenen Punkt-
lagen, sondern zeigen bei den aluminiumhaltigen
Magnetoplumbitvarianten (z. B. BaO - 5 Fe203 -
Al:03) eine teilweise geordnete Verteilung: Al in
2a, Fe in 2b, 41}, 4f;; und 2 Al 410 Fe in 12k. Die
zitierte Arbeit zeigt weiter, daBl Al bevorzugt die
Punktlage 2a geordnet, die Punktlage 12k partiell

Tab. I. Parameter fiur Me3+ im Magnetoplumbit (1).
Raumgruppe D},—P 63/mme.

Punktlage @ Y z
2a 0,0 0,0 0,0
2b 0,0 0,0 0,250
4f 0,333 0,666 0,028
4fyr 0,333 0,666 0,189
12k 0,167 0,334 0,892
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NOTIZEN

statistisch besetzt. Bei steigendem Al-Anteil

(BaO -3 Fe203 -3 Ales)
wird zusétzlich 4f; von Al mitbesetzt.

Bei der Untersuchung einer Verbindung der Zu-
sammensetzung SrO - 3,5 Fe20s - 2,6 Al2O3 (Gitter-
konstanten: a=571,4, ¢=22784 pm) wurde die
bevorzugte Besetzung der Punktlage 2a durch
Aluminium nicht gefunden. Die an 460 symmetrie-
unabhingigen Regexen vorgenommene Einkristall-
untersuchung (Vierkreisdiffraktometer PHILIPS
PW 1100) zeigt bei einem Giitefaktor von R =0,07
die in Tab. IT aufgefiihrte Atomverteilung3.

Der charakteristische Unterschied zur vergleich-
baren Verbindung BaO - 3 Fe2O3 - 3 Al;O3 besteht
darin, daf3 Al3+in der hier untersuchten Verbindung
nicht die scheinbar fiir Al3+ typische Punktlage 2a
sondern die Punktlage 2b besetzt. In 2a befindet
sich Fe3+, was bei den Bariumverbindungen von
BERTAUT nie beobachtet wurde. Eine Betrachtung
der Koordinationspolyeder (4f;= Tetraeder; 2a,
4fy, 12k = Oktaeder, 2b =trigonale Bipyramide)
zeigt, daB die hier gefundene Metallverteilung
(Fe3+ im Oktaeder (2a), Al3+ in trigonaler Bipyra-
mide (2b)) mit der Polyedergrofle der Koordina-
tionszahl und den Abstinden harmoniert. Fe3*
(in 2a) besitzt 6 O2--Nachbarn im Abstand von
184 pm, Al3+ (in 2b) 3 O2--Nachbarn im Abstand
177 pm und zwei deutlich weitere (Spitze und Full
der trigonalen Bipyramide) mit 246 pm.

Tab. II. Parameter fur SrFe;Al;049,
Raumgruppe D%,—P 63/mme.

Atomart Punktlage « y z

Sr (2d) 0,333 0,666 0,750
Fe (2a) 0,0 0,0 0,0
Al (2b) 0,0 0,0 0,250
3 Fe/Al (4f1) 0,333 0,666 0,027
Fe (4f11) 0,333 0,666 0,187
5 Fe/T Al (12k) 0,168 0,337 0,895
(0] (4e) 0,0 0,0 0,142
] (4f) 0,333 0,666 0,945
0 (6h) 0,179 0,358 0,250
0 (12k) 0,146 0,202 0,050
0 (12k) 0,509 1,018 0,147
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