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

II. Die Harker-Maxima in den triklinen, monoklinen
und orthorhombischen Raumgruppen®).

Von Werner Nowacks (Bern)

Als Fortsetzung der Arbeit in H. 1, 8. 147 (Nowackr, 1950)!) dieser
Zeitschrift wurde begonnen, die Harker-Maxima der allgemeinen Punkt-
lagen in allen Raumgruppen zusammenzustellen. Es ist iiblich gewor-
den, als ,,Harker-Maxima® diejenigen Maxima einer Pattersonsyn-
these, welche den Abstéinden gleichwertiger Punkte (gleichwertig in
bezug auf eine Raumgruppe) entsprechen, zu bezeichnen; die iibrigen
als ,,Nicht-Harker-Maxima‘‘, Dabei sei vorausgesetzt, dass kristallogra-
phisch gleichwertige Punkte auch von chemisch gleichwertigen Teilchen
der Elektronenzahl Z, besetzt werden.

Um die Harker-Maxima nach Lage und Gewicht zu erhalten, geht
man vom allgemeinen Gitterkomplex (N166LI, 1919), der fiir eine Raum-
gruppe charakteristisch ist, aus und berechnet sich die Komponenten
aller Vektoren zwischen gleichwertigen Punkten durch Differenzenbildung
ihrer Koordinaten. Die Gewichte erhilt man, indem man nachsieht, wie
oft derselbe Vektor vorkommt. Dies sei an einigen Beispielen erldutert.

1. Raumgruppe = C!—Cm; allgemeiner Gitterkomplex = [xzzlxgrzl
| +x, c%'*‘y’ 2|3 +x, é_% Z]; die Differenzenbildung ergibt die Harker-
Maxima der Tabelle 1.

Tabelle 1
Vektoren zwischen . Harker-Maxima

den Punkten Glewicht w, v, w Charakter

aa, bb, cc, dd 472 0 0 0 Punkt P,
ab, cd 2 Z? 0 2y 0 Gerade G,
ba, de 27 0, 2y,0 Gerade G,
ac, bd 272 3} + 0 Punkt P,
ca, db 2 72 1+ 0 Punkt P,
ad, cb 27 } 3—2y, 0 Gerade G,
da, be 2 72 4 3+2y, 0 Gerade G,

*) Mitteilung Nr. 56 von W. N, und Mitarbeitern.
1) Diese Arbeit sei als I bezeichnet.
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Fig. 1. A. Kristallraum C2-Cm mit allgemeiner Punktlage a, b, ¢, d
B. Harker-Maxima des zugehorigen Pattersonraumes: (000} und (} 4 0) mit dem
Gewicht 4 Z2; (0, 2y, 0), (0, 2y, 0), (4, 3+ 2y, 0) und (3, $ — 2y, 0) mit dem Gewicht
2 72

Das Maximum am Nullpunkt (u, v, w, = 0, 0, 0) ist trivial; sein
Gewicht ist iiberall gleich der Zahligkeit der allgemeinen Punktlage mal
2%. Zum Maximum (0, 2y, 0) gehért als gleichwertiges (aber davon ver-
schiedenes) dasjenige auf derselben Harker-Geraden G, bei (0, 2y, 0),
da jeder Pattersonraum zentrosymmetrisch ist (vgl. I). Die Maxima
(ac, bd) und (ca, db) fallen zusammen und ergeben in (3}, 4, 0) ein solches
vom Gewicht 4Z2, das auch aus (000) durch die Translation C=}40
entstanden gedacht werden kann, da die Symmetrie des Pattersonraumes
(3, —C2/m (vgl. Tab. 3, S. 156 in I) ist. Die Maxima (}, 1+ 2y, 0) und
(}, 1 —2y,0) je vom Gewicht 2Z? sind auf einer zweiten Harker-Geraden
G, zentrosymmetrisch zum Punkt (1 1 0) gelegen (G, ist durch die Trans-
lation C mit G, gleichwertig) (Fig. 1) und sind mit den Maxima (0, 2y, 0)
und (0, 2y, 0) gleichwertig. — In abgekiirzter Schreibweise, unter Weg-
lassung des Maximums am Nullpunkt und des Buchstabens Z2 und unter
Beriicksichtigung der Translationsgruppe C ergibt sich fiir C2—Cm fol-
gende Charakteristik:

C}*—Cm; 0, 2y, 0/2; + C
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2. Raumgruppe = D} — 1222; allgemeiner Gitterkomplex = [xzzl

xyz| xyz|xyz| (%%%)]; die Differenzenbildung ergibt die Harker-
b c d efgh
Maxima der Tabelle 2.

Tabelle 2
Vektoren zwischen . Harker-Maxima
den Punkten Gewicht u, v, w Charakter
ag bis hh 8 Z? 0O 0 O Punkt P,

ab, ef 2 72 2%, 2y, 0 Ebene E;
ba, fe 9 72 2x, 2y, 0 Ebene E;
ac, eg 272 0, 2y, 2z Ebene E,
ca, ge 2 72 0, 2y, 2z Ebene E,
ad, eh 272 2x,0, 2z Ebene E,
da, he 2 72 2%, 0, 2z Ebene E,

ae, bf, cg, dh 4 72 + 3 3 Punks P,

ea, fb, ge, hd 47 L L 4 Punkt P,
af, eb 2 72 1—2x,+-2y, % Ebene E,
fa, be 22 3+2x, 42y, % Ebene E;
ag, ec 2 72 3,32y, 422 Ebene E;
ga, ce 27 L 34+2y, 3+22 Ebens E;
ah, ed 27 31—-2x, 4,322 Ebene E;
ha, de 27 3+2x, %, 3422 Ebene E;
be, fg 272 2x,0, 2z mit ad und da
cb, gf 27z ox, 0; 2= gleichwertig
bd, fh 27 0, 2y, 2=z mit ac und ca
db, hf 272 0, 2y, 2z gleichwertig
cd, gh 27 2x, 2y, 0 mit ab und ba
de, hg 22 2x, 2y, 0 gleichwertig
b, fe 2 72 1 +2%, 3, 3—22 mit ah und ha
gb, cf 22z 3—2x, %, 3422 gleichwertig
bh, fd 27 342y, -2z mit ag und ga
hb, df 27 3 3—2y, $+2z gleichwertig
ch, gd 27 3—2x, $+2y, % mit af und fa
he, dg 272 14+2x, 32y, % gleichwertig

Abgekiirzt lautet fiir D§—I1222 die Charakteristik:
D8—1222; 2x, 2y, 0/2; 0, 2y, 22/2; 2x, 0, 22/2; + I
3. Raumgruppe =D; -1 2, 2, 2,; allgemeiner Gitterkomplex = [ng

3=% 7, db+zfi+x 3y, 25 d+7 #-74 (12)]; die Differenzenbil-
dung erglbt die Harker Maxima der Tabelle 3 '
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Tabelle 3
Vektoren zwischen | ) l Harker-Maxima
Juss Pritilten Gewicht ‘ iy ¥, Charakter
aa bis hh 8 Z? } 0 0 O Punkt P,
ab, ef , 27 1+2x, 2y, % Ebene E,
ac, eg 27 1 3+2y, 2z Ebene E,
ad, eh 272 2x, ¥, }+2z Ebene E,

+ zentrosymmetrische + (333)
abgekiirzt:

DJ—I 2,2,2,; L +2x, 2y, §/2; L, $+2y,22/2; 2%, §, $ +22/2; +1L.

Bemerkung: D$—T 222 und DJ—1I 2,2,2, gehéren zur selben Aus-
loschungseinheit mmmI——— (vgl. I.) und kénnen mittels Ausléschungen
alleine nicht voneinander unterschieden werden. Die Patterson-Harker-
Synthesen gestatten eine eindeutige Unterscheidung.

4. Raumgruppe =C!—P1; allgemeiner Gitterkomplex =[xyz|xyz];
die Differenzenbildung ergibt die Harker-Maxima (000) vom Gewicht 272
und (2x, 2y, 2z) vom Gewicht Z?, wihrend bei der Raumgruppe Cj—P1
nur ein Harker-Maximum (000) vom Gewicht 1Z2? auftritt. C] —P1
und C}—P1 gehéren zur selben Ausléschungseinheit 1 P1, unterscheiden
sich aber durch ihre Harker-Maxima.

Auf diese Weise wurde Tabelle 4 berechnet, welche fiir die triklinen,
monoklinen und orthorhombischen Raumgruppen die Harker-Maxima
der allgemeinen Punktlage in der abgekiirzten Schreibweise angibt;
diejenigen der speziellen Punktlagen sind durch Einsetzen spezieller Para-
meterwerte leicht zu erhalten (die Gewichte miissen gesondert berechnet
werden). Ausser bei C—P1 ist das Maximum am Nullpunkt und trans-
latorisch identische stets weggelassen. Translatorisch identische Harker-
Punkte (0 Parameter), —Geraden (1 Parameter), —Ebenen (2 Para-
meter) oder —Réume (3 Parameter) sind nur durch das Symbol C, A, F
oder I gekennzeichnet.

Diese Harker-Maxima sind fiir die Raumgruppen ebenso cha-
rakteristisch wie die Koordinaten der allgemeinen Punktlage, aus
denen sie gewonnen worden sind. Lage und Gewichte der Harker-Maxima
gestatten im triklinen, monoklinen und orthorhombischen Fall eine ein -
deutige Raumgruppenbestimmung. Von den enantiomorphen Paaren
abgesehen, gilt dies allgemein. Die praktische Schwierigkeit liegt im
Erkennen der Maxima einer aus den beobachteten |Fi2—Werten berech-
neten Pattersonsynthese als Harker-Maxima und in der Notwendigkeit
der Verwendung dreidimensionaler Synthesen auf absoluter Basis.
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Tabelle 4
Raumgruppe Lage und Gewichte der Harker-Maxima
Triklin
¢t —P1 000/1
cl-P1 2x, 2y, 2z/1
Monoklin
Ct —Pm 0, 2y, 0/1
C2 —Pc 0, 2y, 3/1
C® —Cm 0, 2y, 0/24C
C: —Cec 0, 2ys %/24‘0
C;, —P2 2x, 0, 2z/1
C: -P2, 2x, 4, 2z/1
Cy —-C2 2%, 0, 22/24+C
CL—P 2/m 0, 2y, 0/2; 2x, 0, 22/2; 2x, 2y, 22/1
C,—P2,/m 0, ++2y, 0/2; 2x, §, 22/2; 2%, 2y, 2z/1
Ch—C2/m 0, 2y, 0/4; 2x, 0, 2z/44+C
CL—P 2 0, 2y, }/2; 2x, 0, §+22/2
C,—P 2,/c 0, 3+2y, }/2; 2%, 3, +22/2
CE,—C 2/c 0, 2y, 3/4; 2x, 0, 3+22/44+C
Orthorhombisch
Cl —Pmm 2x, 0, 0/2; 0, 2y, 0/2; 2x, 2y, 0/1
C;,—Pme 2x, 0, 0/2; O, 2y, $/2; 2x, 2y, }/1
Ci.—Pece 2x, 0, 1/2; 0, 2y, 4/2; 2x, 2y, 0/1
i, —Pma 1+2x, 0, 0/2; 4, 2y, 0/2; 2x, 2y, 0/1
C3 —Pea 142x, 0, 3/2; %, 2y, 0/2; 2x, 2y, }/1
C3,—Pne 2x, 3, §/2; 0, $+2y, 3/2; 2x, 2y, 0/1
Cl,—Pmn 2x,0,0/2; , 2y, 3/2; 3+2x, 2y, 3/1
Ci.—Pha 1+2x, 4, 0/2; 4, 1+ 2y, 0/2; 2x, 2y, O/1
¢!, — Pna 1+2x, §, 3/2; 3, 3+2y, 0/2; 2x, 23, 3/1
C‘lzov—Pnn 3+2x, 3, 3/2; &, $+2y, 3/2; 2%, 2y, O/1
C;! —Cmm 2x, 0, 0/4; 0, 2y, 0/4; 2x, 2y, 0/2+C
C}2—Cme 2x, 0, 0/4; 0, 2y, i/4; 2x, 2y, 4/24+C
Cl¥ — Cec 2x, 0, 3/4; 0, 2y, }/4; 2x, 2y, 0/24C
Ciy —Amm 2x, 0, 0/4; 0, 2y, 0/4; 2x, 2y, 0/2+A
C¥_ Abm 2x, 3, 0/4; 0, 3+2y, 0/4; 2x, 2y, 0/2+A
Cii— Ama 3+2x, 0, 0/4; &, 2y, 0/4; 2x, 2y, 0/24+A
C;, —Aba 3+2x, 3, 0/4; §, 3+2y, 0/4; 2x, 2y, 0/2+A
Cl! — Fmm 2x, 0, 0/8; 0, 2y, 0/8; 2x, 2y, 0/4+F
CB — Fdd 1-2x, 1, 14 b 4- 2y, 4/4; 2x, 2y, O/ +F
C2 — Imm 2x, 0, 0/4; 0, 2y, 0/4; 2x, 2y, 0/2+1
C2l —Tba 1+2x, 3, 0/4; 3, $+2y, 0/4; 2x, 2y, 0/2+1
C22 . Ima 1+2x, 0, 0/4; 4, 2y, 0/4; 2x, 2y, 0/2+1
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(Fortsetzung Tabelle 4)

Raumgruppe Lage und Gewichte der Harker-Maxima
DL —P 222 2x, 2y, 0/1; 0, 2y, 2z/1; 2x, 0, 2z/1
D —-P222, 2x, 2y, 3/1; 0, 2y, 22/1; 2x, 0, $+22z/1
D} —P2,2,2 2x, 2y, 0/1; &, 3+ 2y, 2z/1; $+2x, -}, 2z/1
D; —P2,2,2 3+2x, 2y, ¥/1; &, 342y, 22/1; 2x, 4, 3+ 22/1
D —C222, 2%, 2y, $/2; 0, 2y, 2z/2; 2x, 0, }+2z/2+C
D! —C222 2x, 2y, 0/2; 0, 2y, 22/2; 2x, 0, 22/2+C
DI ~F222 2x, 2y, 0/4; 0, 2y, 22/4; 2x, 0, 22/4 +F
DS —1222 2x, 2y, 0/2; 0, 2y, 22/2; 2x, 0, 22/2+1

2z/2;

D} —-12,2,2,
D}, — Pmmm

D3, —Pnnn
D3, —Peem
D, —Pban
D, —Pmma
D, —Pnna

DI, —Pmna

D3, —Pcca
DS, — Pham
D! —Pecen
Dl —Pbem

Di}~Pnnm
D} —Pmmn
D} —Pben
D}’ — Pbca

D} —Pnma

25, b 3 +22/2+1
; 2x, 2y, 0/2; 0, 2y, 22/2;

?1.’+2X’ 2y, ?1.'/25 ':12" "+)y’ =Z
2x,0,0/4:0,2y,0/4,0,0, 2z/
2x,0,22/2; 2x, 2v, 22/1
14+2x, 4, )/4, 3 342y, 3/4; &, 4, 4+ 22/4; 2x, 2y, 0/2;
0, 2y, 2z/2; 2x, 0, 22/2; } +2x, ++2y, £+ 22/1

2x, 0, 1/4; 0,2y, $/4;0,0, )z/4 2x,2y,0/2;0,2y,} 4+ 2z

-,;;

-

/2; 2x,0, 3 +22/2; 2x, 2y, 2z/1
1+2x,3,0/4; 4,142y, 0/4 1, ‘,,Hz/4 2x,2y,0/2; 0,2y,
22/2; 2x,0,22/2; 1+2x, 1+ 2y, 2z/1

—

F+2x,0,0/4; 0, 2y, 0/4; %’ s -4/4, 14 2x, 2y, 0/2; 4,
2z/2; 2x,0, 22/2; 2x, 2y, 2z/1

2x, 3, 3/4; %, 3+2y, /45 1, 0, 2z/4; $+2x, 2y, 0/2; O
Y+2y, 14+22/2; 1+2x, 4, $+22/2; 2x, 2y, 22/1
2x,0,0/4; 1,2y, 3/4: 3,0, 1+ 22/4; 1 +2x, 2y, 1/2;0,2
2z/2; 3+2x,0, 1 +22/2; 2x, 2y 2z/1

34+2x,0,1/4; 0, 2y, 1/4; 3,0, 22/4; {4+ 2%, 2y, 0/2; &,
2y, 3+2z/2; 2%, 0, ++22/2; 2x, 2y, 2z/1

3+2x, 4, 0/4; &, 1+ 2y, 0/4; 0, 0, 22/4; 2x, 2y, 0/2; 4,
¥+2y,22/2; 314+2x, 3, 227/2; 2x, 2y, 22/1

$+2x, 0, /4; 0, 7+2y’ 3/4; % %, 22/4; 1+ 2x, 3+ 2y,
0/2; 5,_,y,2+2z/2 x, 3, $+22/2; 2x, 2y, 2z/1

2x, }, 0/4; 0, 1+ 2y, %/4; 0,0, 1+22z/4; 2%, 2y, 1/2; O,
3+2y,22/2; 2x, 4, }+22/2; 2x, 2y, 22z/1

1+2%, b 345 b b+ 2y, 343 0, 0, 22/4; 2x, 2y, 0/2; 4,
$+2y, +4+22/2; 14+ 2%, 4, 3+ 22/2; 2x, 2y, 2z/1

2x, 0, 0/4; 0, 2y, 0/4; %, &, 22/4; 2%, 2y, 0/2;5 %, + + 2y,
2z/2; 3 +2x, §, 22/2; $+2x, §+2y, 22/1

1+2x, 4, 0/4; 0, 2y, §/4; §, §, $+22/4; 3 +2x, $+2y,
3/2; 4, 1+ 2y, 22/2; 2x, 0, $ +22/2; 2x, 2y, 2z/1
3+2x, 4, 0/4; 0, 3+2y, 3/45 %, 0, $+22/4; $+2x, 2y,
+/2; %, ¥+ 2y, 22/2; 2x, §, 4+ 22/2; 2x, 2y, 2z/1
++2x, %, 3/4; 0, 3+ 2y, 0/4; 3, 0, $+22/4; 3+ 2x, 2y,
324 3+ 2y, 4+ 22/2; 2x, &, 22/2; 2%, 2y, 2z/1

b 1
=

b
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(Fortsetzung Tabelle 4)

Raumgruppe

Lage und Gewichte der Harker-Maxima

Dj! — Cmem
DY —Cmea
D}’ — Cmmm
D2 —Ceem
Dj} — Cmma,
D2 —Ceea
DI — Fmmm
D2 — Fddd
D3} —Immm
D2 —Ibam
D;. —Ibeca

D2 ~Imma

2x, 0, 0/8; 0, 2y, §/8; 0, 0, -+-22/8; 2x, 2y, 4/4; 0, 2y,
2z/4; 2x,0, 4+ 2z/4; 2%, 2y, 2z/24+C

2x, 0, 0/8;0, 3 +2y, 4/8; 0, %, ++22/8; 2x, 142y, 3/4;
0,2y, 2z/4; 2x, %, 3 +2z/4; 2x, 2y, 22/2+C
2x,0,0/8;0,2y,0/8;0,0,2z/8; 2x, 2y, 0/4; 0, 2y, 2z/4;
2x, 0, 2z/4; 2x, 2y, 22/24-C

2x,0,4/8;0,2y, 4/8;0,0, 22/8; 2x, 2y, 0/4; 0, 2y,3 -+ 2z
/4; 2%, 0, ++2z/4; 2x, 2y, 22/24+C

1++2x, 0, 0/8; 0, 2y, 0/8; %, O, 22/8; 1 +2x, 2y, 0/4; %,
2v, 2z/4; 2%, 0, 2z/4; 2x, 2y, 22/2+C

3+2x, 0, 4/8; 0, 2y, 4/8; 4, 0, 22/8; 34 2x, 2y, 0/4 1,
2y, ++2z/4; 2%, 0, $+22/4; 2%, 2y, 22/24+C

2x, 0, 0/16; 0, 2y, 0/16; 0, 0, 2z/16; 2x, 2y, 0/8; 0, 2y,
2z/8; 2x, 0, 2z/8; 2x, 2y, 2z/4+ F
$+2x,4,4/165 1, 3+ 2y,4/16;5 4, 4, 3 +22/16; 2x, 2y, 0/8;
0, 2y, 2z/8; 2x, 0, 22/8; ++2x, }+ 2y, 3 +2z/4+F
2x, 0, 0/8; 0, 2y, 0/8; 0, 0, 22/8; 2x, 2y, 0/4; 0, 2y,
2z/4; 2x, 0, 2z/4; 2x, 2y, 27/2+1

3+2x, 3, 0/8; %, 4+2y, 0/8; 0, 0, 22/8; 2x, 2y, 0/4; &,
3+2y, 2z/4; 3+ 2x, }, 2z/4; 2%, 2y, 22/2+1

1+2x, 4,0/8; 0, 4+ 2y, 4/8; %, 0, 1+ 22/8; 3 +2x, 2y,
1/4; %, £+ 2y, 2z/4; 2%, §, 3+ 22/4; 2%, 2y, 2z/2+1
++2x%, 0, 0/8; 0, 2y, 0/8; %, 0, 22/8; ++2x%, 2y, 0/4; 4,
2y, 2z/4; 2x, 0, 2z/4; 2x, 2y, 2z/2+1

triager, 1919.
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