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Beziehungen zwischen, der Symmetrie des Kristall-,
Fourier- und Patterson-Raumes

IV. Allgemeine Ausléschungseinheiten ?)

Yon Werner Nowack:, Bern

Die 230=219+11 Raumgruppen kénnen mittels Rontgenstrahlen
nicht eindeutig bestimmt werden. Bei gegebener Lauesymmetrie existie-
ren 120 Ausloschungseinheiten (diffraction groups). Alle Raumgruppen
derselben Laueklasse, welche dieselben Ausléschungen aufweisen, bilden
eine Ausléschungseinheit (BUERGER, 1942). Ein Nichtberiicksichtigen der
Lauvesymmetrie wiirde die Zahl der unterscheidbaren Einheiten betracht-
lich reduzieren. Mit dieser Frage, welche in dem Buche ,,Fourier-
synthese von Kristallen und ihre Anwendung in der Chemie*
(Birkhiuser, Basel, 1952, p. 163/64) als ein ungelostes Problem erwihnt
wurde, beschiftigt sich diese Arbeit. In folgender Weise wird der Begriff
»allgemeine Ausléschungseinheit® (abgekiirzt: AAE.) verwendet:
alle Raumgruppen, welche — unabhiéngig von der Laue-
symmetrie — dieselben Ausléschungen aufweisen, bilden
eine allgemeine Ausléschungseinheit. Die Aufgabe besteht im
Aufsuchen und Charakterisieren aller dieser allgemeinen Ausléschungs-
einheiten. Das Resultat der Untersuchung besteht in der beigegebenen
Tabelle. Dazu miissen folgende Bemerkungen gemacht werden.

1. Die Existenz der allgemeinen Ausléschungseinheiten ist z.T. eine
Folge der Tatsache, dass die Strukturamplitude

F(h, k) = Zexp[2mi(x;h+y; k+2;1)]

[alle Punkte x;y;2z; werden als gleichwertig vorausgesetzt; sie bilden

1) Mitteilung Nr. 68, Abt. fir Kristallographie und Strukturlehre, Mineralo-
gisches Institut, Universitit Bern.

1 8chweiz. Min. Petr. Mitt.,, Bd. 32, Heft 2, 1952
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zusammen einen homogenen Gitterkomplex (N1eceri, 1919)] die Sym-
metrie eines Kristalles in einer eher eingeschrinkten Weise enthilt. Bei-
spiele: a) die symmorphen Raumgruppen (vgl. unten) mit flichenzen-
trierter Translationsgruppe; zu jedem Punkt gehort ein gleichwertiger
mit den Koordinaten + 330, ), unabhingig von der speziellen Symmetrie
des Kristalles, so dass das Ausloschungsgesetz [(Rl) nur mit ungemisch-
ten Indizes vorhanden] fiir mehrere Raumgruppen dasselbe ist (AAE.
Nr. 57); b) die AAE. Nr. 60 enthilt die (gewdhnlichen) Ausloschungs-
einheiten Nr. 40 (D2t — Fddd), 76* (D})— F 4,/ddm, 105 (Ts— Fd 3) und
118 (O] — Fd 3m). Die Strukturamplituden dieser Raumgruppen enthal-
ten alle den Faktor exp[2n¢(h+k+1)/8], der fiir die Reflexe (hk0), (hOI)
und (0kl) fir A+%k, I+k und k+744n verschwindet. Dieser Faktor
kommt ausserdem noch in der Strukturamplitude von 08— Fd3c¢ vor;
aber zusammen mit dem Faktor (1 + cos 7l) fir die Reflexe (2hl) (nur fir
h+l=2nund!=2n,d.h. hund ! = 2#n vorhanden). Dies bedingt, dass
0% — Fd 3¢ eine andere AAE. Nr. 62 (= AE. Nr. 120) bildet. Der Faktor
exp 271 (h+k+1)/8] kommt in keiner anderen Raumgruppe vor.

2. Die allgemeinen Ausloschungseinheiten konnen im Falle von
Pseudosymmetrien wichtig werden. Ist die Lauesymmetrie unsicher, so
gibt die Tabelle alle Raumgruppen mit demselben Ausloschungsgesetz
an. Im allgemeinen ist es unmdglich, Symmetrien durch
Ausléschungen allein zu bestimmen; fir die 31 + 2 Raumgruppen
05, D}, CL9 DLES10I41522 06 D86 (12 Db [)3.4,8,11,12,15,16,19,20
0%(7:6.8 716 yund 0381 hingegen ist dies moglich. Die Tabelle basiert im
Gegensatz zu allen publizierten Tabellen (z. B. Nowackit, 1952b, Tab. 19)
primér auf den Ausléschungen, nicht auf Symmetrien. '

Die Liange der Tabelle ist dadurch bedingt, dass alle mdglichen
Orientierungen des Achsenkreuzes beriicksichtigt worden sind.

Die triklinen Raumgruppen werden fiir P, A, B, O, I und F ange-
geben. ‘

Die monoklinen Raumgruppen wurden so aufgestellt, dass die
~ zweizihlige Achse oder die Normale zu den Symmetrieebenen parallel der
b-, ¢- oder a-Achse verliuft. Nur auf diese Weise ergeben sich alle mog-
lichen Beziehungen und Ahnlichkeiten zu héher symmetrischen Raum-
gruppen. Ein kleiner unterer Index «, b oder ¢ am Translationsgruppen-
symbol (P,, Py, P,,...) gibt die Orientierung an. Die monoklinen Raum-
gruppen werden fiir P, 4, B, C, I und F angegeben.

Die orthorhombischen Raumgruppen liefern die grosste Zahl
verschiedener Orientierungsmoglichkeiten (P, 4, B, C, I, F).
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Tetragonale Symmetrien werden mit P, C, I und F beschrieben. -

Raumgruppen mit einer thomboedrischen Translationsgruppe
konnen entweder durch die einfach-primitive Gruppe B (rhomboedrische .
Achsen und Indizes) oder durch die dreifach-primitive hexagonale
[(schief-) hexagonale Achsen und Indizes] beschrieben werden. Die
erstere ist besonders dann adidquat, wenn Beziebhungen zu kubischen
Symmetrien in Frage stehen. Die trigonal-rhomboedrischen Raumgrup-
pen bilden ein schénes Beispiel fir die Nitzlichkeit der Verwendung der
arithmetischen Kristallklassen (BurckHARDT, 1947; NiaaLr und
Nowackr, 1935; Nowackr, 1950, 1952b). KEs gibt 73 arithmetische
Klassen, verglichen mit den 32 geometrischen Klassen, weil die Orien-
tierung der Symmetrieelemente einer Klasse in bezug auf die Achsen
einer primitiven Zelle beriicksichtigt wird. Diese 73 arithmetischen
Klassen liefern unmittelbar die 73 symmorphen Raumgruppen von
Fedorow (= point space groups bei ZACHARIASEN, 1945); sie stellen
das Produkt einer arithmetischen Klasse mit einer geeigneten Trans-
lationsgruppe dar. Fir die trigonal-rhomboedrische Symmetrie sind die
Symbole in folgender Tabelle zusammengestellt.

Tabelle der trigonal-rhomboedrischen Raumgruppen

C; —-P3 20%8 _P83 Oﬁ,, —FP3Iml= 0%,,8~—P33m
Og --P31 :Cga *—P831 Og,, —P31m=0§,,e—13€3m
C: —-P3, =O§5 —Pg 3, O;"P:}CI:C’;S—PS?’C
C; ~R3 =0}, —~P,3 Ci, —P3lc =0C;,, —P.3¢
Oéi—Pg = O§i3~P8§ C'g,, —RB3m = C’;,,a—Pa:}m
C} ~-R3 = Cy,~P,3 i, —R3c¢ =0},,—P,3¢
D} —P 312 = D}y —Pg 32 Dy ~P3lm = D} 5—Ps3m
D:-P321 =D} —P_32  D3—P3lc =Dl 3—Ps3¢
Di —P3,12= D5 —P53,2 D} —-P3ml= D} .~P_3m
D —P3,12= Diy —P53,2 Dy, —P3c¢l =Dj . —P.3¢
Di ~P3,21= D}_—P_3,2 Dy ~R3m =Dy ,—P,3m
DS —P3,21= Di_ —P_3,2 DY —R3c¢ = D} ,—~P,3¢

DI ~R32 = D;a ~P, 32
D;h—P§m2= D;,,S—ngm
Dgh——-PECZ = DghS_‘PSEC
D§,—P62m =Dy, . —P_6m
D, —~P62¢c =D} —P_6c

Links stehen die Schoenflies- und die (neuen) internationalen Sym-
bole (P statt C); rechts die arithmetischen Schoenflies- bzw. die modi-
fiziert internationalen. R als primitive Gruppe wird als P, bezeichnet;
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der Index & oder ¢ gibt die Orientierung an (fiir D;—32, D;;—3m und
Dy, —62m, aber nicht fiir C3—3, O3;,—3, C3,—3m sind die Indizes §
und e gegeniiber den oben zitierten Publikationen vertauscht worden).
In dieser Bezeichnung erhilt das Schoenflies-Symbol aller symmorphen
Raumgruppen den oberen Index 1, wie dies fiir den Fall P aus der AAE.
Nr. 1a, welche alle 42 symmorphen P-Raumgruppen und keine anderen
enthilt, ersichtlich ist. Ausserdem existieren 7 symmorphe A-, 16 /- und
8 F-Raumgruppen (42+7416+8 = 73).

Raumgruppen mit einem hexagonalen Gitter P (frither C) wurden
z. T. mittels H-Achsen (Internationale Tabellen, 1935) beschrieben.

Kubische Raumgruppen werden auf ein P-, I- oder F-Gitter
bezogen.

3. Die Tabelle weist 14 Kolonnen auf. Kol. 1 gibt die Nummer
der AAE.; in den Kol. 211 sind die Ausloschungen enthalten; Kol. 12
fithrt die Nummer der (gewohnlichen) AE. (wie im Buche, 1952b) an;
Kol. 13 gibt das Ausléschungssymbol und Kol. 14 alle Raumgruppen mit
den gleichen Ausloschungen (der Kol. 2—11).

Allgemeine Ausloschungseinheiten, die Ausloschungssymbole ent-
halten, welche in einer anderen AAE. auftreten, wurden als a, b, ¢, ...
(z.B. 1a, 1b, 1¢, 1d) tabuliert. Die im Buch gegebene Orientierung
ist fett gedruckt (ausser im monoklinen Fall). Die Nummer der betref-
fenden Ausloschungseinheit wurde durch einen Stern (*) charakteri-
siert. Die Ausloschungen wurden auf folgende Weise beschrieben:
— bedeutet, dass alle Reflexe der am Kopf der Kolonnen 2—11 ange-
gebenen Art vorhanden sind; 4,. . ., dass nur die Reflexe mit 2 =2n vor-
handen sind; A+%, ... bedeutet vorhanden fiir A +k=2n; h, k bedeutet
h=2n und k=2n; usw. Zahlen wie 3%, 4n, 6% sind in explicite ange-
geben worden. Nicht alle Ausloschungen sind voneinander unabhingig.
Diejenigen, welche aus den vorhergehenden folgen (von links nach rechts
in den Kol: 2-+11) oder in Folge spezieller Symmetrien [z.B. (0kl) und
(h0l) in der Laueklasse D,; —4/mmm] wurden kursiv gedruckt.

Die aligemeinen Ausloschungseinheiten sind gemiss den Aus-
loschungen vom Typus (hkl) (integrale Ausloschungen), d.h. nach den
Translationsgruppen P, 4, B, C, I, R, H und F angeordnet. Es wére
moglich gewesen, fiir jede allgemeine Ausloschungseinheit ein ,,allge-
meines Ausldoschungssymbol® einzufilhren. Es héitten aber dazu
die Raumgruppensymbole der hoheren Symmetrien abgedndert werden
miissen, um die Ahnlichkeiten mit othorhombischer und niedrigerer
Symmetrie zu erhalten. Wir verzichteten auf die Einfithrung eines sol-
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chen Symbolismus und gaben nur die Nummer der allgemeinen Aus-
l6schungseinheit an. An die Stelle der 120 (gewoéhnlichen) Aus-
l6schungseinheiten treten 62 allgemeine Ausléschungsein- -
heiten, welche fir die Beschreibung der Raumgruppen
durch Ausltéschungen ohne Beriicksichtigung der Lauesym-
metrie notwendig und hinreichend sind, d.h. eine Kleinere
Anzahl als 62 wiirde nicht alle Raumgruppen umfassen und eine grossere
~ Anzahl ist nicht nétig. Die Nrn. 1—36 sind P-, 37—38 A-, 39—43 C-,
4456 [- und 57—62 F-Gruppen (in unserer Orientierung).

Das Studium der Raumgruppen bzw. Ausléschungseinheiten, die zur
selben AAK. gehoren, deckt oft interessante Beziehungen auf. Die AAE.
Nr. 1a wurde schon erwihnt; sie umfasst alle symmorphen P-Raum-
gruppen (mit dem oberen Index 1 des arithmetischen Schoenflies-Sym-
bols). In &hnlicher Weise enthilt die AAE. Nr. 37a bzw. 57 alle sym-
morphen A- bzw. F-Gruppen; aber die AAE. Nr. 44 enthilt ausser allen
symmorphen 7-Gruppen die beiden asymmorphen Raumgruppen D3 —
12,2,2, und 7%-172,3. Diese beiden Raumgruppen erzeugen in der
statistischen Theorie der Raumgruppenbestimmung (WiLsoN und
RocEers, 1950) Komplikationen, indem nur 217 und nicht 219=230—11
Fille unterschieden werden kénnen (D§—171222 = D3-12,2,2,, T?—
123 =175-1712,3). Es scheint uns, dass eine erweiterte statistische
Theorie alle 219 Fille liefern sollte. — Die AAE. Nr. 60 enthilt die vier
Raumgruppen D;— Fddd, D) —F 4,/ddm, Th—Fd3 und O} — Fd3m
(vgl. oben). Ausser der gleichen Ausloschungsgesetze haben sie das Auf-
treten des ,,Diamantgitterkomplexes‘ (000, 011, 101, 110, 111, 133, $13,
221) gemeinsam. Diese Fragen der Beziehung der verschiedenen Gitter-
komplexe, speziell der Hauptgitterkomplexe von WEISSENBERG, im
Sinne einer affinen Geometrie sind ausfiihrlich in unserer Dissertation
(Nowacki, 1935, pp. 49—54) besprochen worden. Der Diamantgitter-
komplex wurde dort mit 9 H° bezeichnet. Er tritt — als spezieller Gitter-
komplex — aber auch noch in anderen Raumgruppen auf, ndmlich in
C:—F4,, DI F4,22 welche die AAE. Nr.45b bilden, C%,—F4,/d
(=AAE. Nr.46b), 0*—F4,3 (=AAE. Nr. 58) und in C})—Fdd?2,
Cit—F4dm, D}:— F4d2 (=AAE. Nr. 59a). Auf jeden Fall sind enge
Beziehungen vorhanden, deren Ausarbeitung zu einer ,,vergleichenden
Morphologie der Raumgruppen* fithren wiirde.

Frau Professor KATHLEEN LoNSDALE {London) danke ich fiir eine Liste der-
jenigen Raumgruppen, deren Symbole in den neuen ,,International Tables
for X-ray Crystallography gegeniiber der ersten Auflage geiindert worden
sind, bestens.
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Tabelle der 62 allgemeinen

Nr. hkl hhl hkh hk0 hol 0kl ho00
1 2 3 4 i] 7 8 9
1a — — — — — -— —

(Rho. Indiz.)

(Rho. Indiz.)
2a — — — - — — h
2b -— — — — — — —
2¢ —_— —_ — — — — —
3a —_ — —_ — — — h

— e — — — — h

3b — — — — — — —
3e — — — — — — h
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Ausléschungseinheiten
0k0 | 001 | Nr. | Ausléschungssymbol Raumgruppen
10 11 12 13 14
—_ . — 1 C-1P- Ci-P1, Ci-P1
2 021_2/"”130,4.5—/_ C;_Pe,a,b 2, C}_'Pc,a,bm’ O;quc,a.bzlm
8 Dy ,—mmm P~—— D}-P222, Ci ~Pmm?2 (-Pm2m, —P2mm),
D} ,—Pmmm
41 Cu—4/m P—/—- C:-P4, S:-P4, C},~P4/m
49 | D, —4/mmmP—|——— DL-P42, CL,~P 4mm, DL,~PE2m [D}o

=

78
80
81

85
87
91
98

106

4%
9*

4%
Q*

L

42
50
90
94

10
52

10*

10*

Cy—3 P-[3P5-]
Cyi~SR-[3P, -]
Dy 3mP———
[Bm Py, 1

D,;83mR——

[BmP a1

Cy—6/m P~/

Dy —6/mmm P—/——

T—m3P——
O,—m3ImpP———

Cos—2/mP, 2,/
Dy —mman P 2,——

Cos—2/m P, 2,/
D, . —mmm P-2,—

Con—2/mP 2/~

Dy y—menm P——2,
Cynt/mP 4y/—

D, ,—4/mmmP4,/-——
Cos—6/m P 6;/—

Dy, —6/mmm P 6;/———

Dy ,—mmm P 2, 2,~
D, ,—4/mmm P—[-2,~

Dy y—mmm P-2, 2,

Dy,—mmm P 2,-2,

Pydm], Dy ,~PaAm?2 [D};5~Psdm],
Dy, P4 /mmm

Cy-P3[C35-P53], C5,—P3[Ch,5-P53]
CL-R3 [CiyPy3], O3R3 [Chiq-Py3]
DL-P312[Dl5-P532], D2-P321 D}
P.32], C3,~P3m1[C}, s-Ps3m], G}~
P31m[C;,Pc.3m], Dy ;-P31m
[D3a5-Ps3m], Di;~P3m1[Dyse-Pe3m]
DI-R32{D},—P,32], C5~R3m
[C}pa—Po 3m], ng—Rgm [D;doc—-ch—?;’m]
C~-P6, CL,—PB, Ct,—P6/m

Dy-P62, C},~P6mm, D}, ~P6m?2
[Djy5-Ps6m], Dgh—Pé-Zm D}, Pcbm],
Dy, —P 6/mmm

T™-P23, T3-Pm3

0-P43, T-P43m, O:-Pm3m

C3-P,2,, C3,-P,2,/m
D3-P2,22

Cg‘Pb 2, Ogh_Pb 2, /m
D3-P22,2

C3-P,2y, O3-P,2,/m
Di-P222,

Of-Pdy, Of—P &/m
Di-P4,22

CS-P6,, C3, P 6,/m
Di-P6,22

Di-P2,2,2
D2 P42,2, D} PEI2m

Di-P22,2

Di-P2,22,
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Nr. hhl hkh hkk hkO hol Okl hoo
1 3 4 5 6 7 3 9
4a — — — — - — h

- e e - . - h

— — — — — — h
S5a — - . h s o e R
5b — - — — h — 13
e — — - k - s —
5d —_ — —_ — _ k _
be — s — —_— 1 ey o
5f — — — — — 1 —
6a — — — h+k — — h
6b — — — - 1+h e 3
6c — — — — —_ k+1 -
7a — - — h+k — — h
7b — — — — 1+h — 3
70 — — — — — k+1
7d - = - h _ - h
7e — — — iz — — —
7f — — - _ s —
7g — — — - h — h
7h — — — — — k h
7i — — e s e B h
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OkO | 00l | Nr. Auslt')schungssymbol Raumgruppen
10 11 "~ 12 % 13 14
k 1 11 | Dyy—mmmiP2,2,2, Di-P2,2,2,
k 1 53 D,,—4/mmm P 4,/-2,— Di-P4,2 2
E | 1 | 99 | T, _-m3P2,- T'-P2,3
108 | O, m3mPd, — 0°_P4,3
— | — | 3| Cu2mP,ja C?-P,a, C4—P,2/0
12 D,,—mmm P——a 03 ,—P2ma, C3,~Pm2a, D},~Pmma
— — 3% | 0,,-2/mP—[a C?-P,a,.C3,—P,2/a
12* | D,,—mmm P—a— 0;,~P2am, C;,~Pma?2, D;,—Pmam
k| — 3% | Cy-2/mP[b C2-P,b, C3,~P,2/b
12* ' D, —mmmP——F C: ~Pm2b, Cy,~P 2mb, D§,—Pmmb
Bl o~ | 3% o,-2/mP—fb C2_P.b, C:~P,2/b
12* |\ D, ,—mmm Pb—— 03 ,-Pb2m, C;,~Pbm 2, D;,—Pbmm
— ! 3* | O,-2/mPy-/c C?*-P,c, Cs,—-P,2/c
12* | D,,—mmm P-c- 02 —Pmc2, Cs ~P 2cm, D} ,—Pmem
- L 3% Cox-2/mP ~fe Co—P,e, O3—P,2/c
12* Dy, —mmm Pe—— 02, -Pem?2, Ot —Pc2m, Di,—Pcmm
k — 3% | Cy-2/mP~/n C?-P,n, C3,—P,2/n
13 Dy ,—mmm P~—n 7 ,—P2mn (~Pm2n), Dj3—Pmmn
44 O,,—4/mP-/n Ci,—P4/n
63 D, ,—4/mmm P—jn—— D%, —P 4/nmm
e / 3* | C,—2/mP,—/n C?-P,n, C4,—P,2/n
13* | D,,—mmmP-n— O3,~P 2nm (~Pmn 2), D}5—Pmnm
k ! 3* | G,,-2mP~/n C:-P,n, C4,—P,2/n
13* ' D,,-mmm Pn—— Cl —Pn2m (—Pnm2), DE—-Pnmm
k 1 5 | Co-2/mP,2n C3P, 2y/n
45 | C,-4/mPdyn 04 —Pd,in
l= 5% | Cy-2/mPy2,/n C3 Py 2i/n
! 5% Cor—2/mP,2)/n Co P2y /n
— i 5% | Oy,—2/mP,2 /a C3,—P,2/a
Bl | 5% | Ce2mPapb C5,-P,2,/b
k 4 5% Con=2{mP,2, /e Can-Py 2y /e
k | — | 5% | 0,-2/mP,2/a C3—P,2/a
E | — | 5% | C-2/mP,2,/b C5,—P,2,/b
— | 5% | C,,-2/mP,2,c 03,-P,2,/c
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Nr. hkl hhl hkh hkk. hko hol 0kl ho0
1 2 3 4 5 6 7 8 9
8a — — — — h h — h
8b — — — — k e k —_
T — — — - i I 1 B
_ — _ — — 1 l —

9a 2 — — — h 1 —_ h
9b — -— — — h — k b,
9¢ — — — — k h — h
9d — — — — k —_ 1 —
9e — - — — — h 1 h
of — — — — — 1 k —
10a — — — — — 1 h
10b — _— — — 1 . .
10e —_— — — — — h k h
— — — — — h k h

lia — — — — h+k h — h
11b — — - — h+k . k k
1lc — — — — h I+h — h
11d — — — — — I1+h 1 b
1le — — — — k o ka1 -
| 11£ — — — — — 1 k+1 —
12a — — — — h+k 1 — | h
12b — — e — h+k — 1 h
12¢ e T ey — — k 1+h —— h
12d — — — — — 14+h k h
12e — — — —_— h — k+1 h
121 -— - — — — h k+1 h
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0k0 | 00l { Nr. Ausléschungssymbol Raumgruppen
10 11 12 13 14
— | — | 14* | D, —mmmP-aa 03,~P 2aa, D§,—~Pmaa
7 — | 14* | D, —mmmPb-b 03,~Pb2b, D3 —Pbmb
— l 14 D, ,—manm Pec— 0% ,~Pcc2, DE,—Pcem .
— ! 59 D,,—4/mmm P—|—c—- Ci—Pdem, DS ~Pac2, DA-P4,/mem
83 Dy ;3mP—c— Ci~P3cl[C;,5—Ps3cl, Dt ~P3cl
[3m P, ] [D34e-Pe3c]
95 Dy, —6{mmm P—|—c— C:,—P6cm, D},~P6c2[D2,5-Psbcl,
DE,—P 6,/mem
— l 15* | D,,~mmm P—ca 08, ~P2ca, Dyy—Pmca
k — 15% | D,~mmmPb—a O3 —Pb2a, D\ -Pbma
k — 15* |  D,,—mmmP—ab C3,—P 2ab, Dyy-Pmab
k l 15* |  D,,—mmmPc-b Cs~Pc2b, DA -Pemb
— l 15 Dy, —mmm Pca— Ci~Pca2,, Di-Pcam
k l 15% | D, —mmmPbc— O3 —Pbc2, Dyi~Pbem
— l 16* | D,,~mmmPc—a % —Pc2a, D}~ Pcma
E | 1 | 16% | D, -mmmP-cb 08, P 2cb, DY,—Pmch
k — | 186 Dy, —mmm Pba— C%,~Pba?2, Dy,—Pbam
| — | 57 | D, -4/mmmP—j—b- C2—P 4bm, Di,~PEb2, D3—P4jmbm
k - 17* | Dy,—tmimm P—an Cs —P2an, D}, —Pman
k — | 17* | D, ~mmmPb-n C8 ~Pb2n, DI -Pbmn
- l 17* | D,,—mmm P-na 05, ~P2na, DL, —Pmna
e l 17* | D,,—mmmPen— C8,~Pen2, D},—Pcenm
k ! 17* | D,,—~mmmPn-b Cs,~Pn2b, D} —Pnmb
k l 17 Dy,—mmim Prc— CS,~Pnc2, D},—-Pnem
k l 18* | D,,—mmmP-cn 03,~P 2¢n, Dys—Pmen
k l 18* | D,,—mmm Pc—n 03,~Pc2n, D~Pemn
k l 18* | D,,—mmm P-nb C3,—P 2nb, DiS—Pmnb
k ! 18* | D,.—mmm Pbn— 03 —~Pbn 2, D Pbnm
k l 18* | D,,—mmmPn—a Cs—Pn2a, Dys—Pnma
k l 18 D, ,—mmm Pna— Ct,—Pna?2,, D—Pnam




" Werner Nowacki

Nr. hkh hkk bhko. | = hol 0kl .| hoo
1 4 b 6 7 8 9
13a et —_— h+k. 14+h s R
13b e — — 1+h k+1 h

_ — —_ i+h +1 k
13¢ — — h+k — k1 I3
148 - — h h k R
14b — — h h 1 h
14¢ — — h 1 1 h
14d — — k 1 1 -
l4e o o k 1 k e
14f e - k h k h
15a e s - h 1 k h

— — h I k h
15b — — k h 1 h
16a — — h+k 1 1 h

— = h+k 1 l h
16b _— - k l1+h h
16¢ o s h h k+1 R
17a — = h+k h k h

— - h+k h L h
17b — — h 1+h 1 h
17¢’ — — k 1 k+1 —
18a — — h+k I k h
18b - s h+k h 1 h
18¢ — - h 1+h k h
18d — s k 1+h 1 h
18e e — h 1 k+1 h
18f — — k h k+1 h
19a — — h+k 1+h k k
19b — — h+k 1+h 1 h
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Ok® | 001 | Nr. Ausléschungssymbol Raumgruppen
10 11 12 13 14
k l 19* | D,,-mmmP-nn C3'-P2nn, Dy3-Pmnn
k l 19 Dy,~mmm Pnn— C¥~Pnn2, DY3-Pnrm
k I | 61 D,,—4/mmm P—|—n— Ot ~P4nm, D§,~P4dn2, DB—-P4,/mnm
k l 19% | D, -mmmPn-n 03%-Pn2n, D3-Prnmn '
k — | 20*% | D,,~mmmPbaa D},—Pbaa
— l 20% | Dy,—mmm Pcaa D3, —Pcoa
-— l 20 D,,—mmm Pcca DE,—Peca
k l 20% | D,,~mmm Pccb D}, —Peccb
L l 20* | D,,—mmm Pbcb DE,—Pbob
k — | 20% | D,,—mmmPbab D3, —Pbab
k l 21 D%%mm Pbea DY —Pbea
k I 101 Te—m3Pa— TS_Pa3
k- { 21* Dy,—mmmn Peab DY _Peab
k it 22 Dy, —mmm Pecn DL_Peen
k { 67 _ D4h—4/mmmP—/nc~ D¥_P4,/nem
k l 22% | D, —mmmPbnb D—Pbnb
k l 22*% | D, —mmm Pnaa D% -Praa
k — | 28 D,;—~mmm Pban D5,—Pban
E — 65 D,,—4/mmm P—nb— D3, —P4/nbm
— ! 23*% | D,,—mmmPcna D}, ~Pcna
k l 23% | D,,—mmm Prch D;,—Pnch
k I 24 Dy, —mmm Phen Dy —Pben
k l 24% | Dy,-mumm Pcan Dy3—Pcan
k Z 24* | D,,~mmmPbna Dyt Pbna
k l 24* | D,,—mmmPenb DA —Penb
k / 24* | D, ~mmm Pnca D} —Pnca
k ! 24* | D,,~mmm Pnab Dyi—Pnab
k l 25% | Dy,—mmm Pbnn D5,—Pbnn
k l 25% | Dy,—mmm Penn D, —Penn
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Nr. hkl hhl hkh hkk hko hol Okl hoo
1 2 3 '4 5 6 7 8 9
19¢ — —_— — — h 1+h k41 h
19d — — — — k 1+h k+1 h
19¢ — — — — h+k 1 k+1 h
19f e — - - h+k h k+1 - h
20a — — — — h+k 1+h k+1 h
—- — - — h+k 1+h k41 h
-— — — — h+k l+h k41 h
21a - _— — - — e s -y
22a — — — — — —_ — h
23a — — — — — — — —
24a — — — — wens - —s -
25 — — — —_— — — o h=4n
26a - 1 — — — — — -
27a — I e — — — — h
28a — 1 — — — h k h
29a — 1 - — - 1 ! _—
30 — 1 — - h+k — —_ h
31a — I — —_ — 1+h k+1 h
32a — 1 — — h+k 1 { h
33a — 1 — —— h+k h k h
34a — 1 —_ — h+k I+h k+1 h
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0k0 | 001 | Nr. Ausléschungssymbol Raumgruppen.
10 i1 12 13 14
k l 25 Dy,—mmm Prina Df,—Prna
'k I 25*% | Dy,—~mmm Pnnb D§,—Pnnb
k l 25% | Dy,—mmmPncn D, —Pnen
k 1 26% | Dy—mmm Pran D§,—Pnan
k l 26 Dy,,—mmmn Prnn D, —Pnnn
k A 69 D,,—4/mmm P—|nn— D32_P4,/nnm
k I 1100 T,~m3Pn— T2-Pn3
109 O,~m 3m Pn— 0i—Pn3m
— |1=4n| 43 | O,-4/mP4,/- 02-P4,, Ci—P4,
51 | D, -4/mmmP4/——— | D P4,22 Di-P4,22
kb |1=4n| 54 | D, 4/mmmP4,) 2 | D:P4,22 D-P4,22
— |1=3n| 79 | C-3P3,,[3P53,] C3—-P 3, [C35-Ps 3,1, O3-P 3, [C]5-Ps 3,]
82 | Dy 3mP3,—— D-P3,12 [D}5-P53,2], Di-P3,12
[§mP5, e31,2] [D}s—P53,2], Di—P 3,21 [Dse~Pe3,2],
DS-P3,21[DP,3,2]
89 | Cp—6/mP 6, Ci-P6,, O3P8,
93 | Dy—8/mmmP8y-—— | D\P6,22, D>-P6,22
— |1=6n| 88 Cyy—6/m P 6,5/ C-P6,, OF-Pg;
92 | Dy—8/mmmP6,—— | D-P6,22, Di-P6;22
k=dnll=4n|107 | O,-m3mP4,— 0"-P4,3,0°P4,3
— l 55 D,,—4/mmm P—[——¢ O, ~P4me, D3 ~P42c, Dyy—P 4, /mme B
84 Dyy3mP——c[3mPs ]| O3~P31c[C],~Pe3c], D2,-P3 Le [D3%,5-Ps3c]
96 Dy,—6/mmm P—|——c O ~P6me, D},~P62¢[D},—~Pc6¢c],
D§,-P 6, /mmc
E l 56 D,,—4/mmmP—[-2,c Di,-P42c
k l 58 D,,—4 /mmm P—/-bc C® —P4,be, D3—P 4,/mbe
— l 60 D, —4/mmm P—[—cc C% ~P4cc, Di,—P4/mec
97 D,,—6/mmm P—[-cc C2 -P6ce, D2,-P 6/mce
k l 64 D, —4/mmmP—[n—c DP-P4,/nme
k l 62 D, ~4[mmm P—|-nc 08 —P4ne, D%,—P 4/mnc
k l 68 D, —4/mmm P—/nce D4, —P4/ncc
k l 66 D,,—4/mmm P—[nbc Di—-Pd,/nbec
k l 70 D4 /mmm P—[nnc D4, —P4jnnc
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Nr. hkl  hhl hkh hkk hko hol 0kl ho0
1 2 3 4 5 6 7 8 9
35a — I k h S — — h
{(Rho. Indiz.)
36 — 1 k h h+k I+h k+1 h
37a k+1 htl h+k i k ! L+l —
39a | k+l1 h+1 h+k — k l k+1 h
38a k+1 h+1 h+k e & .Lh k+1 h
38hb k+1 h41 h+k — h, k { k+1 h
40a k41 h4+1 h+k — h,k - ,h k41 h
4la k41 h+1 h+k - wes k l k1 -
42a k+1 h41 h+k — k LLh k,1 h
42b k+1 h4+1 h4+k — h, &k l k1 h
43a k+1 h+1 htlk — h, k I,h k,1 h
7k k41 h+1 h+k — k l k1 h
71 k+1 h+1 R+k — k l k+1l=4n h
5g k+1 h+1 h+k — k l k+1=4n —
37b 1+h I+h —_ h+k h I+h l h
39b 1+h I+h — h+k h I+h I h
38¢ I+h I+h — h+k | Mk I+h l h
38d 1+h I+h s btk h I+h K, 1 .
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0kO | 00l { Nr. | Ausléschungssymbol’ Raumgruppen '
10" 11 12 ' 13 14
k l 86 Dy 3mR—<[3mPy—c) | C3,~R3c[C},a~Py3c]l, D ;~R3c [D};0~Pa3c]
110 O,—m3mP——n T4-P43n, 03-Pm3n
k I |111 Oy—m3m Prn—n 02-Pn3n
k l 1* | O-TA- 01-41,CH-A1
6 G2h—2:/m Ac, a, b'_/“ O’gaAc, a,b 2’ Oz_Ac, 2,3 m, Og h»—Ac, a,b 2/m
27 D, ,—mmm A——— Di-A222, O1-A 2mm, C-Amm2 (—4Am2m),
D~ Ammm
k l 4* Coy—2/m A, 2,/ 34,2y, O34, 2, jm
28* | Dy, —mmmA2—— Di-4222
BT * | Cp-2/mAy-fa Ot -Aya, O8-A4,2/0 ‘
29% | Dy —mmin A—a— C2-A 2am, C3¥—Ama 2, D}t —Amam
k|1 7 | Cu-2mA—la 0'-A,a, C%~A,2/a
29 D,,—mmm A—a 0)%-A2ma, C3-Am2a, Dii-Amma
k ! 32% | D,,—mmmA—aa OB -A2aa, D—Amaa
k|1 3% | Ope2/m A fc C2-A,c, %A 2/c |
30% | Dy,—mmm Ab—— OB Ab2m (—Abm2), D2 -Abmm
k l 31* | Dy, —mmm Aba— C3 —Aba2, DE-Abam
k l 31* | Dy, —mmmAb—a Cy'—A4b2a, D3}-Abma
k ! | 33* | D,,—mmmdbaa D2-Abaa '
Bt 5% | Oy-2/mA,2 /e C3,-A,2,/c
k=4n{l=4n| 5% | C,~2/mA,2/d 05,-A4,2,/d
k=4n|l=4n| 3*| O, 2/mA—/d 0*-A4,d, C%—4,2/d
— {1 | 1*| ¢-IB- C-B1, C*-BI
6% | Oy-2/mB, ,,—/- C3-B, 032, OB, oM, C3—B,,, 2/m
27% | Dy,—mmm B—— DE-B222, C3\-Bm2m, C3:~B2mm (—Bmm 2),
DY —Bmmm
k| 1 4% | Oy 2/mB, 2,/ C-B,2,, O%~B,2,/m
28% | Dy, ~mmmB-2,— D}-B22,2
k ! 7% | Cp2/mBJb O'_B.b, C%,—B,2/b
29% | Dy,,~mmm B—-b Cy:-Bm2b, O -B 2mb, DLi—Bmmb
| 7% | Cp—2/mB,~[b CLB,b, C%,—B,2/b
29% | Dy—mnvn Bb—— 032-Bb2m, 03°~Bbm 2, D}}~Bbmm

2" Schweiz. Min. Petr, Mitt., Bd. 32, Heft 2, 1952
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Nr. hkl hhl hkh hkk hko hol Okl h00
1 2 3 4 5 8 7 8 9
40b 1+h I+h . hik hk I+h k, I 3
41b 1+h I+h - htk h Lh l h
m| 1+h | I+h _ btk h Lh ! h
42¢ 1+h I+h — h+k h k L,h I h
a2d 1+h l+h — h+k 3 Lh k, I h
43b 1+h I+ | — h+k Rk | Lh Kk, 1 3
5h 1+h I+h — h+k h l+h=4n I h=4n
n 14-h I+kh _— h+k h l+h=4n 7 h=4n
1b!| h+k - htk h+k htk h k 3
39¢ h+k —_— ht+k h4+k h4+k k k h
38e h+k — htk ht+k h+lk 1, A k I3
38f h+k - h+k h+k htk R k1 h
40c| h+k - h+k h+k h+k 1, k1 h
h+k g htk htk h+k 1, A k, 1 3
21b h+k as htk htk h+k | R 2 h
4le h+k — htk h+k b, k 3 k h
70 h+k - Wtk h+k h, k 3 k 3
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0kO | 001 | Nr. Ausléschungssymbol Raumgruppen
10 11 12 13 14
E | ! | 32*| Dy -mmmBb-b O3 _Bb2b, D—Bbmb
— | 3% | O,-2/mB;-/a C?-B,a, C4-B,2/a
30% | D,,~mmm B-a— C3i-B2am (—-Bma2), D —-Bmam
k l 6* | U—2/mB,2,/a C5,—B,2,/a
k l 31* | D,,—mmm B—ab Cy —~B2ab, DS—Bmab
k l 31* | Dyy—mmm Bba— Cy'—Bba 2, D5 —Bbam
k l 33* | D,,—mmm Bbab DZ2—Bbab
— li=4n| 3*| ¢,-2/mB~jd O*_B,d, C&,-B,2/d
k [I=dn| 5% | 0,,-2/mB,2,/d C3,-B,2,/d
E | — | 1*| ¢TI0 C-C1, (01
2% O2k_2/m Ou, a, b—/_ Cg_oc, b 2, 063—00, a, b1 Ggh‘Oc, a, b 2/m
27*% | D,,—mmmC——— DE-C222, O}1-Cmm?2, C—Cm2m
(-C 2mm), Dy~ Cmmm
41* | O, 4/mC—/- 04, S--01, 2 ~Cdjm
49* | D, —4/mmmC—/——— D;-C422, C} —C4mm, D} Cdm?2,
D3 —C42m, D},—C4/mmm
k| 1. 4% G2m0,2)- 30,2, C4=0,2,/m
28 D,,—mmm C—-2, Di-0222,
42% | O, -4/mC4,/- C5-04,, C2_C4,/m
50* | D,—4/mmmC 4y/——— D-04,22
k 1 76 | Cp-2imCy—jo C4-C,e, C%—C,y 2/c
29% | D,,—mmm C-c— 032 -Cme2, C¥-C 2em, DYi—Cmem
ool T¢ | Oy—2/mC—fe Ci-C e, C8—C,2/c
29% & Dy,~mmm Ce—— 02—Cem 2, C¥—~Cc2m, DY\-Cemm
k 32 Dy, —mvmm Cec— O ~Cec2, DB—Ceem,
k 55% |  D,~4/mmmC—/-c— Ci —Cdem, D3, ~Cdc2, D3,—C4,/mem
ko |l=4n| 43* | C,—4/mCd /- C3-C4,, C4C4,
51% | Dy—4/mmmCdy,——— | D3-04,22, DI-04,22
Bl — | 3% | Cu-2/mC C?-C,b, 04,-C,2/b
30 Dy,—mmmC——a 032~C2ma (-Om2a), DE~Cmma
x| C,-4/mCla 0%-C4a
63* | D,,—4/mmmC—ja—— D%, —C 4jamm
EOlO1 5% | Cp2/mC,2,/b 03,0, 2,/b
45* | 0,-4/mCala O —Cdla
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Nr. hkt hhl hich hkk hko hOl Okl h00
1 2 3 4 5 8 7 8 9
42¢ h+k - h+k h+k b,k LA k h
42f h+k — htk h+k h,k h k, 1 h
| 43¢ h+k — h+k h+k h, k LA E, 1 h
h+k — h+k h+k h, k 1, A k,1 h

51 h+k - - h+k h+k h+k=4n h k h=4n

Tp h+k — h+k h+k ‘h+k=4n h k h=4n

nk0 |hho

3d h+k — h+k h+k h+k h h
4b h+k — h+k h+k h+k | h h
22b h+k — h+k h+k R+k | h h
27b h+k — h+k h+k h+k| h LA k, 1 h
10d h+k h h+k h+k |h+klh h k h
28b h+k h h+k B+k | h+k|h| Lk k,1 3
17d h+k h htk h+k h,k | A h % h
33b h+k h h+k htk hk|hl Lk k1 h
8d h+k 1 h+k h+k h+k| — h k h
20b h+k 1 h+k h+k |h+k|-| Lh k1 h
32b h+k 1 btk h+k hyk|h| 1Lk k1 h
16d h+k 1 h+k b4k h,k | A h k h
134 h+k l+h h+k h+k |h+k|h k h
3lb h+k I+h h+k R+l h+k|h LA k, 1 h
20b h+k 1+h h+k h+k h,k | % h k h
34b h+k l1+h h+Ek 4k h,k | A LA k, 1 V k
44 | hik+l ! k h hak | I+h | K+l | A




Symmetrie des Kristall-, Fourier- und Patterson-Raumes

205

0kO ' 00l | Nr. Ausléschungssymbol Raumgruppen

10 11 12 13 ) 14

k l 31 D,,—mmm C—ca 03 —C2ca, DY¥-Cmeca

k l 31* |  D,,—mmmCec—a 0} —COc2a, DE—Cema

k { 33 Dy ,—mmm Ceca D3i-Ceca

k l 64* | D,~4/mmmC4jacm Di-Cdjacm

k=4n — | 3% | ©,-2/mC—/d 03-0,d, C4~C,2/d
k=4n 1 5* Coy-2/mC 2, /d CoC.2,/d

E | — | 52¢| D,—4/mmmC—/—2, D20422,, D}, Cim2,

k 1 53% | D, —4/mmm C4,/—2, Di-04,22,

ko |1=dn| 54* | D, d/mmmCdy -2, | Di-04,22,, D04,22,

k l 56* | D, —4/mmmC—/-c2, DS Cdc2,

k ~— | B7T*¥ | D, ~4/mmmC—]—b C4,~C4amb, D} ,~C42b, D%, —C 4/mmb

Ek l 58% | D, —4/mmmC—/—cb % ~C4ch, DE-C4,/mch

k — | 65% | D,,-—4/mmmC—ja-b D},—C 4/amb

k [ 66% | D,,—4/mmmC—jach D O4,/ach

k 1 59% « D,,—4/mmmC—/——c C%,—C4me, DS ~C42¢c, DY¥-C4,/mme

k ! 60%* | D,,—4/mmmC-/—cc C5,~C4ce, D%,-C4/mee

k l 68% | D,,—4/mmm C—jace DS, —~C4/acc

k l 67% | D,—4/mmmC—ja—c DS-C4,/ame

k 1l 61* | D, —4/mmmC—/-—n C:,~C4mn, D} ~C42n, DE-C4,/mmn

L l 62*% | D, ~4/mmmC—/—cn Ci,~Cé4cn, DS,—C4/men

k ! 69% | D,,—4/mmmC-ja-n DY-C4,/amn

k l 70% | Dy,—4/mmmC—lacn D4,~Cd/acn

k [ x| O-11- Ci-11, 0411

6* 02h‘2/m‘lc,a,b_/— Og_Ic,u,b2’ OE_Ic,a,bm9 Cgh—Ic,a,bz/m
34 D,,—mmm I~ D3-1222, D3-12,2,2,, OD_Inum?2
(—Im2m, —I 2mm), D —-Immm
46 | C—t/mI-j- Ci-I4, S-I%, G5 —T4jm
71 D —4/mmmI—{——— D142, C) ~-14mm, D ~Idm?2,
DE-T42m, DI 4/mmm
102 | T,-m3I— T3_123, T° 12,3, T~Im3
112 | O,-m3mI——— 0°-143, T*-I13m, O2~Im3m




206

‘Werner Nowacki

Nr. hkl hhl hkh hkk hkO hol 0kl h00
1 2 3 4 5 6 7 8 ]
45a h+k+1 l k h h+k I+h k+1 h

46a | h+k+1 l k h htk I+h k41 bh=4n
47a| h+k+l l k h htk Lh k41 3
47b | h+k+l l k I3 hik I+h k,1 3
47¢ | h+k+1 l k 3 h, k I+h B+l h
48 h+k+1 I k R h, k I+h k41 R
49a | h+k+1 l k R h+k Lh k1 3
h+k+l1 I k )3 h+k Lh k1 A
49b ] h+k+l l k R h, k I+h k,1 3
49¢ | h+k+l l k 3 h,k 1, h k41 3
| 50 h+k+1 1 k h h k Lh k1 h
h+k+1 l k h h, k Lk k1 h
51a| h+k+1 |2h+1=4n k h h+k I+h k41 h
52a| h+k+l [2h+I=4n k 3 h k I+h k+1 3
53 h+k+1 |2h+I=4n k h h+le 1, h k1 R
54 h+k+1 [2h+l=4n k h h k Lh k1 R

55 h+k+1l (2htl=4n2h+k=4nl2kth=4n| h+k I+h k+l | h=4dn

56 h+k+1 |2h+1=4n2h+k=4n2k+h=4n| hk Lh k1 h=4n

le lh—k+1=3n] 1=3n |2h—k=3n h=3n |h—k=3nh+Il=3n|—-k+1l=3n| h=3n

(hex. Indiz.)
35b lh—k+1=3n l=3n 2h—k=3n| h=3n (h—k=3nh+1=6n-k+l=6n h=3n
(hex. Indiz.)
1d| h—k=3n - h—k=3n|h—k=3nlh—k=3n h=3n | k=3n | h=3n




Symmetrie des Kristall-, Fourier- und Patterson-Raurnes

207

0k0 | 00l | Nr. Ausléschungssymbol Raumgruppen
10 11 12 13 14
k l=4n| 47 | C,-4/mI4,/- C8-I4,
72 D ~4/mmmI4,|—— DP-14,22
k=4n|l=4n|113 | O,—m3mI4—— 05-14,3
k l 7* | O,-2/mI—la Ci-I,a, 0%,—1,2/a
35 Dy-mmm I-a— 02 —Ima?2 (~I2am), DB--Imam
k l 7* Cop—2/mI—[c Cy-I,c, C3-1,2[c
35% | Dy, ~mmmIb—— CR—-1b2m (-Ibm 2), D3 —Tbmm
k ! 7% | Cp2/mI b O*-Ib, C%,~1,2/b
35% | D,,—mmmI-—a CR2-12ma (-Im2a), DE—-Imma
E |l=4n| 48 | O, -4/mI4fa CS,~I4,/a
k l 36 D, ,—mmm Iba— C2-Iba2, D¥-I bgm
k l 73 D,,—4/mmm I-]—c~ C¥®_T4cm, DI%-T4c2, DB-—T4/mem
k ! 36%* D,,—mmmIb—a O _Ib2a, DB-Ibma
k l 36* D,,~mmm I-aa 2 _1I2aa, DY-Imaa
k. l 37 D, h%hzm Ibca D —Tbca ‘
k A 103 T,-m3Ia— Ti-Ia3
E l=4n| 74 D,,~4/mmm I—[——d Or-I4md, D2-I42d
k li=4n| 76 | D,~4/mmmI4jo-d D14 Jamd
k |l=4n| 75 D,,~4/mmmI-/—cd Ci-T4aced
k. |l=4n| 77 | D, ~4/mmmI4 jacd DI 4/acd
k=4nl=4n|114 0,-m3mI——d T¢-143d
k=3nl=3n! 80% | O, 3R- Ci-R3, CR3
85% | Dy, 3mR—— DI-R32, C2 ~R3m, D% ,~R3m
. 3d 3 3v
k=3nl=6n| 86* | D, ~3mR-—c OR8¢, DS;~R3c
k=3n — | 1*| C,~6/mH-/- Cl-H6, CL,-HE, C%,H6/m
81* | D, 3mH-~ D -H321, D}-H312, C},~H31m, C2~H3ml,
D, H3ml, D -H31m
91* | D,,—6/mmmH—{-—— DY-H622, Ci —H6mm, D};~H62m,

D}, ~H6m?2, D},—H 6/mmm
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|

| Nr. hk! _hhl hkh hkk hk0 hol Okl hoo

B! 2 3 4 5 6 7 8 9

[

' 2d| h—k=3n — h—~k=3n|h—k=3n |h—k=3n| h=3n | k=3n | h=3n

26b | h—k=3n — h—k=3n|h—k=3n |h—k=3nh=3n,1|k=3n,1| h=3n

' 23b | h—k=3n - h—k=3n|h—k=8n |h—k=38n| h=3n | k=3n | h=3n

’ 24b ) h-—~k=3n — h—k=3n|\h—Fk=3nlh—k=3n| Ah=3n k=3n h=3n

8e h—k=3n 1 h—k=3n{h—k=3n h—k=38n| h=3n k=3n h=3n

20¢ | h—k=23n 1 h—k=3n|h—k=8n h—k=3n| h=3n,1|k=3n,1| h=3n

57 h+k, I+h h4 T h+k B,k ILh k1 h

; k+L1I+h

- 45b|  h+k, I+h b+ btk Bk Lk k1 A
k+1,14h

58 h+k, I+h htk Atk bk Lh k1 h=4n

i k+1L,14+h

- 46b h+k, I+h hik h+k b,k Lh k1 h=4n
k+1L14h h+k=4n

38g h+k, I+h h+k hik hk Lh k1 I3

: k4+1,1+h k+4+l=4n

" 38h h+k, I+h btk bk bk I h k, 1 h=4n

! " k+1,1+h h4+k=4n

38 h+k, I+h hak btk h, ILh k, 1 fo=ap
k+1,1+h ‘ l+h=4n
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0kOo | 001 | Nr. Ausléschungssymbol Raumgruppen
10 11 12 13 . ] 14
k=3n| 1 2% | O,—6/mH 6,/— CL-H6,, O —H 6,/m
94% | Dy, —6/mmmH6;/——— | D{-H6,22
k=3n ! 84* | D, 3mH-c- Oi~H3cl, Dj;~H3cl o
96* |  Dg,—6/mmmH—/—c—~ Oi ~H 6cm, Dy,—H6c2, D§,~H 6,/mem
k=3n{1=3n| 82* | D,, SmH3,, - DS-H3,21, D’-H 3,21, DA-H3,12,
DS-H3,12
8O* Cyi—6/mH 6,5,/ Ci-H6,, C3—H 6,
93* | Dy—6/mmmH6,,/——— | Di-H6,22, Di-H6,22
k=3n|1=6n| 88*% | C-6/mH6, /- C:-H8,, C-H8,
92*% | Dy, —B/mmmH 6, ,/——— | DI-H6, 22, Di-H6,22
k=3n| 1 83* | Dy, 3mH-—c O -H31lc, Dj,~H31c
95% | Dg,—6/mmm H—/——c O —H 6mc, D,—H 62c, D},—H 6,/mmec
E=3n| 1 97% | Dg—6/mmmH—/—cc 02 —H 6¢cc, Dy, ~H 6/mce
|1 1*| o TF- C-F1, C-F1
6* C2h_2/ch,a, b_/_ Cg_Fc, a,b 2’ Of”Fc,a, » 1725 Ogh_Fc, a,b 2/7’)’1,
38 | DymmmF-— DI-F222, G Fmm?2 (—Fm 2m,
—F 2mm), D3—Fmmm
46% | O d/mF—| CP_F4, S2-FL, O%—Fd/m
71*% | D, —4/mmmF—[-—— D3-F42, CY ~F4mm, D} ~F42m,
DY -Fdim?2, D—F 4)mmm
104 T,—m3F— T°-F23, T:-Fm3
116 O,-m3mF——— 0*-F43, T>-F43m, O;—-Fm3m
ko |l=4n| 47% | O, -4/mF4,/- CS-F4,
79% | D, 4/mmmF 4,2 DI F4,292
k=dn|l=4n| 117 O,~m3mF4,—— 0*-F4,3
k=4n|l—dn| 48*% | Cu-4/mF4,/d 08 -F4,)d
k=dnll=4dn| . 7% | Cp2/mF|d C'-F.d, CS,—F,2/d
k=4n| 1 7% | Op-2/mF.—d C*-F.,d, C%,—F,2/d
Eo|l= 7% | Cp—2/mF,—/d O“F,d, O3, F,2/d

4n
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Nr. hkl hhl hkh hkk hkO hol 0kl h00
1 2 3 4 5 6 7 8 9
59a h+k, I+h h+k h+k h k Lh k,1 h=4n
k+L1+h ' 1+h=4nk+1=4n
h+k, I+h h+Ek h+k h k 1, h k,1 h=4n
k+L1+h I+h=4nk+l=4n
59b h+k, I+h h+k h+-k h, Lk L h , h=4n
k+1,1+h h4+k=4n k+l=4n
59%¢ h+k, I+h h+k h+k h, k& LA k, 1 h=4n
k+L1+h . h+k=4n|l4+h=4n
60 h+k, I+h h+k Atk h, k LA k,1 h=4dn
k+L1+h h+k=4n|l+h=4n k+1=4n
h+k, I+h h+k h+Ek h, k Lk k, 1 h=4n
k+L,1+h h4k=4n|l+h=4nk+i=4n
h+k, I+hk h+k h+Ek h, k Lk k,1 h=4n
k+1,1+h h+k=4n|l+h=4dnlk+Ii=4n
49d h+k, Lh h+k h+k h, k Lk k,1 h
k+1,1+h
51b h+k, Lh h+k h+k h, k LA k, 1 h=4n
k+1,1+h l+h=4nk+i=4n
52b h+k, ILh h+k h+k h, k Lk . h=4n
k+L1+h h+k=4nl+h=4nk+l=4n
61 h+k, Lh h k h, k hk LE k,1 h
k+L1+h
62 h+k, Lh h k h, k h, k Lk k,1 h=4n
k4+LI+h h+k=4n|l+h=4nk+l=4n )
Summary

All space groups which have the same missing spectra regardless of the Laue
symmetry are said to form one general diffraction unit. The structure ampli-
tude does contain the symmetry of a crystal in a rather restricted manner [e. g.
all symmorphous space groups with a face — centered lattice have: (hkl) present
only with all indices even or all odd]; this partly causes the existence of general




Symmetrie des Kristall-, Fourier- und Patterson-Raumes 211

0kO | 001 | Nr. Ausldschungssymbol Raumgruppen

10 11 12 13 14
k=4n|l=4n| 39 D,,-mmm Fdd— O -Fdd2
k=4n|l=4n| 74*% | D, 4/mmmF4d2 Ci~F4dm, D2~F4d?2
k=4n|l=4n| 39* | D, —mmmFd-d P _Fd2d
k=4n|l=4n| 39% | D, —mmmF-dd C® _F2dd
k=4n|l=4n; 40 D,,—mmm Fddd | D}-Fddd
k=4n{l=4n| 6% | D, —4/mmmF4,/dd— D_F 4, (ddm
k=4n|l=4n| 105 T,—m3Fd- T,-Fd3

118 O,-m3mFd-— O-Fd3m

k l 73% | D,,~4/mmm F~/—-—c CP—Fdame, DY-F42¢c, DE-F 4/mme
k=4n|l=4n| 75% | D, —4/mmmF—|-de O _Fade
k=dn|l=4n| T7* | D,~4/mmmF 4,/dde DY —F 4,/dde

k ! 119 O,—m3mF—c T5-F43c, OS-Fm3c
k=4n|l=4n| 120 O,-m3mFd—c O}-Fd3c

diffraction units. These units may be important. in case of pseudosymmetries. In
general it is impossible to determine symmetries merely by missing spectra (except
in 31 4+ 2 cases). Contrary to the 120 normal diffraction units (diffraction groups)
there are 62 general diffraction units which are necessary and sufficient for the
characterisation of the 219 + 11 space groups relative to missing spectra only.
These 62 units can be determined by means of a table which is constructed for all
possible orientations of the symmetry elements in respect to the axes of coordinates.
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