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

HI. Die Harker-Maxima in den tetragonalen Raumgruppen *)

Von Werner Nowacki (Bern)

In der Arbeit (I) dieser Serie!) wurden die allgemeinen Beziehungen
zwischen der Symmetrie des Kristall-, Fourier- und Patterson-Raumes
entwickelt, wie sie zuerst bei der Abfassung einer Monographie2) unter-
sucht wurden; in (I1) folgte eine Zusammenstellung der Harker-Maxima
der triklinen, monoklinen und orthorhombischen Raumgruppen, wihrend
in dieser Arbeit (IIT) diejenigen der tetragonalen Raumgruppen gegeben
werden ; die nichste Arbeit (IV) wird sich mit den ,,allgemeinen Aus-
16schungseinheiten‘‘ befassen, einem Problem, das schon in der zitierten
Monographie?) (S. 163/64) erwdhnt worden ist.

Als Raumgruppen von Pattersonriumen (= Vektorrdumen) treten,
wie in (I) gezeigt wurde, nur die 24 zentrosymmetrischen symmorphen
Raumgruppen auf; im tetragonalen Fall also C},—P4jm, C%,—14/m,
D}, —P4/mmm und D}, —I4/mmm. In der Tabelle 1 sind diese Raum-
gruppen durch eine Umrahmung [:I gekennzeichnet. Simtliche Har-
ker-Maxima einer Raumgruppe erhilt man durch Differenzenbildung
gleichwertiger Koordinatentripel, wofiir Tabelle 2 ein Beispiel (C%), —
P 4,/n) liefert. Die Diagonalglieder liefern das Maximum am Nullpunkt
(mit dem Gewicht 8), das in Tabelle 1 stets fortgelassen worden ist. Die
Koordinatentripel rechts oberhalb der Diagonale sind zu denen links
unten zentrosymmetrisch. Die Gesamtheit aller Koordinatentripel zer-

*) Mitteilung Nr. 59, Abt. fiir Kristallographie und Strukturlehre, Mineralo-
gisches Institut, Universitit Bern. '
1) I = Schweiz. Min. Petr. Mitt. 30 (1950) 147-—160; II = ibid. 304—310;
-IV = Allgemeine Ausldschungseinheiten ibid. 32 (1952) 185—212.
2) W. Nowackr, Fouriersynthese von Kristallen und ihre Anwendung in der
Chemie. Birkh#user, Basel, 1952, S. 162—177.
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fillt in solche, die unter sich in bezug auf die Raumgruppe des Patterson-

raumes (= C}, — P4/m) gleichwertig sind :

1,3, 3+4+22; 4,1, 122 = Punktlage (Gitterkomplex) (24) in C1, — P4/m;
jeder Harkerpunkt (4, 3, 3 + 22) tritt aber viermal auf, was das Ge-
wicht vier ergibt; in Tabelle 1 sind die Gewichte, durch einen Schriig-
strich von den Koordinaten getrennt, angegeben worden.,

2z, 2y, 0; 2z, 2y, 0; 2y, 2%, 0; 2y, 2z, 0 = Punktlage (4j) in O}, — P4/m;
Gewicht = 2.

dtet+y, dty—a, b d—a—y, b-y+a, L i-y+a d+a+y b ity -2,

1-z—y, 3 = Punktlage (4%) in C}, — P4/m; Gewicht = 4.

$1+2z, 3+ 2y, 1+ 22 = Punktlage (81) in O}, — P4/m; Gewicht = 1.

x+y,y—=x, 22z = Punktlage (81) in 0%, — P4/m; Gewicht = 2.

Die Harker-Maxima der Raumgruppe C},—P4,/n befinden sich
demnach in den Punktlagen (24), (47), (4k) und (87) der Raumgruppe
Cl,~P4/m mit den in der Tabelle 1 aufgefiihrten Koordinaten und
Gewichten.

Als zweites Beispiel sei noch die innenzentrierte Raumgruppe
8% —I4, deren Pattersonraum die Symmetrie 03, — I 4/m hat, besprochen.
Tabelle 3 gibt das Differenzenschema. Wegen der Innenzentrierung erhilt
das Maximum am Nullpunkt jetzt das Gewicht 8; ausserdem tritt ein
zweites solches Maximum im Punkte 1, 1, 1 auf. Diese beiden Maxima
sind in Tabelle 1 nicht aufgefithrt worden. Die Gesamtheit aller Harker-
Maxima der Raumgruppe S; — 14 in, der Raumgruppe C%;, — I 4jm zerfallt
in die- Maxima - 2%, 2y, 0 = innenzentrierte Punktlage (8%) mit dem
Gewicht 2 und z—y, x+y, 22 = innenzentrierte Punktlage (16¢) mit
dem Gewicht 2. :

Auf diese Weise wurde die Tabelle 1 berechnet. Von den enantio-
morphen Paaren abgesehen gestatten die Harker-Maxima eine eindeu-
tige Raumgruppenbestimmung.

Eingegangen: 9. Februar 1952.
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Tabelle 1 (1. Fortsetzung)

Dip—P4/mmm | 29 2h 4] 4k 41 am an 40 8p 8q 8r 8s 8t 16u
D,—Pi2m — — oy, Y+, 0/2; — — - - = 2z, 2y, 0/1 = it 2z, 0, 22/1; — 24y, y—a, 22/1
y—a,y—,0/2 2y, 0, 2z/1
D~ Pi2ec = = 24y, Y+, §/2; — — - = = 22, 2y, 0/1 — i 22,0, }+22/1; — @ty y—a, 22/1

a—y,x—y, §/2 0, 2y, §+22/1
Dj,—~Pi2,m — — a4y, d+y+e, 0/2; — — — e — 2z, 2y, 0/1 — - — $+27, 4, 22/1; a+y,y—m, 221
i +a—y d—a+y, 0/2 i+2y, §, 221
Dy~ Pi2e o2 - - bty bty+a 32; - — — - 2z, 2, 0/1 — - - 1422, 4 b +22/1; | wyy—u, 221
& Y+a—y d+a—y, 42 3+20 4 4221
Di,—Pim2 - —_ — — 22, 0, 0/2; - — —_ 2z, 2y, 0/1 — z+y, y+a, 22/1; — — aty, Y-, 22/1
2y,0,0/2 2=y, y—u, 2z[1
Di,—P3c2 - — — = — 22,0, }/2; — — 2z, 2y, 0/1 — 24y, y+a, §+22/1; = — +y, 2=y, 22/1
2y, 0, 4/2 w—y, x—y, §+22/1
D},—P3b2 — — - — — — 3+22, §, 0/2; — 2a, 2y, 0/1 - oty d+y+a, 22/1; — — x+y, v—y, 22/1
E 1+20, 4,02 Yre—y, d+a—y, 22/1
D}s—Pin2 = = = = " = = 2 4 425 | 20,29, 0/1 - | de—y de—y b2 - - a4y, 2=y, 27/1
2y b2 d-o—y, d-a—y, +22/1
Cl,—Pamm — = Z+y, Y+, 0/2; — 22, 0,0/2; - - - 22, 2y, 0/1; — — = —
z—y, x—y, 0/2 2y,0,0/2 a+y, x—y, 0/2
Oi,—P4bm = = d+z+y, d+y+a, 0/2; — — — 1420, 1, 0/2; - 22, 2y, 0/1; = e = o =
t+a—y, +x-y, 0/2 1+2y, 4, 0/2 @4y, x—
C3,—Pem o = T4y, y+a, 0/2; - - 22,0, }/2; — = 22, 2y, 0/1 T4y, -y, }2 — = = e
z—y, 2~y, 0/2 2, 0, }/2
4, ~Panm - = z+y, Y+, 0/2; - - - - 1422, 1, 4/2; | 22, 29, 0/1 ERE S R 1) i e G — =
x—y,x—y, 0/2 b2y, 4,42 |
O}, —P4ce s = = 4y Y+, 42; = 22, 0, §/2; = = 2z, 2y, 0/1; = | - — - —
z—y, 2y, §/2 2,0, 4/2 a+y, -y, 0/2
Ol —Pdne = = = Tzty by 4o, 42; — = = 420, 4 4/2; | 2, 29, 0/1; = = - — =
bra—y d+z-y, 32 420, 5, 4/2 | 2ty 2y, 0/2
€}, —Pdme — — — a4y, y+a, 3/2; 22, 0,0/2; — — - 22, 2y, 0/1; — - — = o
=y, 2y, §/2 29,0,0/2 z+y, 2—y, /2
O, —P4be = = - Yraty, d+y+a, 32 = = 3+22, 4, 0/2; = 2, 2y, 0/1 x4y, =y, §2 = = < —
da—y, d+a—y, 32 3+2y, 4,02
Di-P42 = — — - = — = — 2z, 2y, 0/1; — | ety e, 22/ 22,0, 22/1; e =
@y, 2=y, 02 | o=y, z-y, 221 2y, 0, 22/1
Di-P42, = G e = — = — — 22, 2y, 0/1; — | wtyya 221 — 1422, 4, 22/1; —
Yoty d+a-y,0/2 z—y, z—y, 22/1 i+2y, 4, 22/1
Di-P4,2 = = - — — — — — — 22, 2y, /1 @4y, y+2, 1+22/1; 21,0, 22/1; - z+y, 2=y, H1
a—y,a—y, }+22/1 2y, 0, §+22/1
Di{-P4,2 — — - — = = % . g 2a, 2y, §/1 2y, y+a, F+22/1; 22,0, 22/1; | = z4y, 2=y, }1
a—y, 2=y, }+22/1 1 2y, 0, }+22/1
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Tabelle 1 (2. Fortsetzung)

[ Dh=Pajmmm ]| 24 2h 45 4k 41 am 4n 40 8p 8q 8r 8 8¢ 16u
D{-P4,2, — — — - — — — — 2z, 2y, ¥/1 — z—y, x—y, 22/1; — 42, 4 14+22/1; | d+a—y btaty 31
x4y, z+y, §—22/1 4+2y, & 1+22/1
Di-P42y = = = = B — = = 2z, 2y, §/1 = z—y, 2y, 22/1; — 422 4 1422015 | bHa—y oty 31
a4y, y+a, §—22/1 142y, b 442201
Di—P4,2 — - - — - — — — 24, 2y, 0/1 z+y, 2=y, §/2 @4y, y+a, §+22/1; 2, 0, 22/1; — —
a—y, x—y, §+22/1 2y, 0, 22/1
Di=P4y2 e = = = e - = = 2z, 2y, 0/1 Hetydte-yd/2| ety yta 221 = b2, 4 b+ 2215
o=y, x—y, 22/1 2y 4 4-22/1
Di,—Pdjmmm | 0,0,22/8 = a+y, y+a, 0/4; = 2a, 0, 0/4; = = e 24, 2y, 0/2; = T4y, y+a, 22/25 2@, 0, 22/2; = 2a, 2y, 22/1;
z—y, z—y, 0/4 29,0, 0/4 a4y, 2=y, 0/4 w—y, x—y, 22/2 2y, 0,22/2 @y, T—y) 222
Diy—P4mec 0,0,22/8 — — @y, y+a, 44 — 24, 0, }/4; - — 2z, 2, 0/2; 2=y, y—, §2 z—y, y—, }+22/2; 22,0, §+22/2; - 22, 2y, 22/1;
0,2y, §/4 a4y, y—w, 0/4 wHy, Y+, §+22/2 0,2y, b+22/2 @y, Y-, 222
Dy = P4/ubm - 1228 bty byt 0/4; = = = 5 h+2y, 0/4; — 2z, 2y, 0/2; — @ +y, Y+, 22/2; 22,0, 22/2; — 1422, §+2y, 22/1;
Ytz—y, d+y-x,0/¢ A2, 4, 0/4 a+y, y—2, 0/4 z=y,y—a, 22/2 0, 2y, 22/2 t+z+y, by —w, 222
Dy~ Pdjnnc — Hh 4228 = dto—y d+y—a b4 == — = ++22, §, §/4; | 22, 29, 0/2; — a—y, y—2, 22/2; 2a, 0, 22/2; — i+ 22, §+ 2y, §+ 2215
Yzty dy+a, 34 4 4+20, 44 | ety y—=, 0/4 T+y, Y+, 22/2 0, 2y, 22/2 ety bry—a, 4222
Di,—P4/mbm | 0,0,22/8 o t+a—y, b+y—=, 0/4; = o = 4 1+2y, 0/4; — 2z, 2y, 0/2; = Yoty byt 22/2; — 3+22, §, 22/2; 2z, 2y, 22/1;
oty d+y+a, 0/4 1420, 4, 04 a+y, y—=, 0/4 Yra—y, bhy—w, 222 b b+2y, 222 @+y, y—z, 22/2
Dl —P4jmnc 0,0,22/8 o b a—y, d+y—a /45 o bt ot b 4+2y, 345 | 22, 2y, 0/2: — ety dtyta, b+22/2; = 2, 4 442225 | 20, 2y, 22/15
d+a+y, b+a+y, 44 $+22, 4, 44 | 24y, y—2.0/4 oy, d+y—w 14222 §4+2y, 34222 @y, y—w, 222
Diyy— P 4Jnmm == 44228 ety d+y+a, 0/4; = 2z, 0, 0/4; b = e 2, 2y, | = Ty, Y+, 2225 et 142w, 4, 22/2; b+ 22, 442y, 22/15
t+a—y, b+y—=, 0/4 0,2y, 0/4 Y+a+y d+y-2,0/4 | x—y, Y-z, 22/2 b 3+2y, 222 @y, y—a, 22/2
DS, — P4/nce = 54,228 = ety byt d4 = 22, 0, }/4; = — 2z, 2y, 0/2; — Tty y+a, §+22/1; — 420, 4, §+22/2; | §+22, 442y, 22/1;
b+a—y d+y-x /4 0,2y, /4 Yty d+y-2,0/4 T=y, y—a, §+22/1 hi+2y 44222 | atyy-a, 222
Diy—Pdjmme | 0,0,22/8 — - @y, y+a, i 24, 0, 0/4; — — - 22, 2y, 0/2 @y, y—w, b4 @+y, y+a, h+222; 2z, 0, 22/2; - 22, 2y, 2¢/1;
z—y,y—, §/4 0, 2y, 0/4 -y, y—a, §+22/2 0, 2y, 22/2 a—y, y+a, §+22/2
Dl —Pafmem | 0,0,22/8 — @y, Y+, 0/4; — — 22, 0, }/4; — — 22, 2y, 0/2 a4y, Y=, b4 Ty, Y+, 22/2; 2z, 0, §+22/2; — 2, 2y, 22/1;
z—y, Y-, 0/4 0,2y, 3/4 =y, Y-, 22/2 0,2y, §+22/2 @y, y -2, h+22/2
D} — P4/nbe = hbd+22/8 — a+y, y+a, §/4; = - 4422, §, 0/4; - 22, 2y, 0/2 Yrr-yd+y+a b4 dety byt 222 2z, 0, }+22/2; — 422, §4+2y, 14 22/1;
z=y, Y-, §/4 3 §+2y, 0/4 Yro—y, d+y—aw, 222 0, 2y, $+22/2 @ty y—=, 22/2
D3~ P4/nnm = bd 44228 | 2ty y+a 0/4; — = & = d+2a, 4, 4/4; | 22,29, 0/2 ety dty-a 4| oty dryda, 12202 20,0,22)2 = $422, 420, 14221
=y, y—=, 0/4 bh+2y, b4 Y+z—y, b+y—z, $+22/2 | 0,2y, 222 @4y, Y-, 22/2
D~ P4mbe 0,0,22/8 = e oty bhaty, i = = 1422, §, 0/4; — 2z, 2y, 0/2 z+y, Y-z, 44 @y, y—x, §+22/4; — 120, §, 22/2; 2z, 2y, 22/1;
Yta—y d-aty 44 3 4+2y, 0/4 | Yta—y, bty +222 & b+2y, 222 oty bhyta d4221
Dij—P4jmnm | 0,0, 22/8 = @+, y+2, 0/4; = = =3 o d+22, 4, 4/4; | 22, 29, 02 -y dty+ad/d| ety yta, 222 — 420, 4, 4+22/2; | 22, 2y, 22/1;
2=y, y—=,0/4 b i+29, 44 =y, y—u, 22/2 hi+2y, 44222 | dda—y ety 14222
Dy~ P4jnme S hbd+228 = oty bty 4 | 20, 0,0/4; o e o 2z, 2y, 0/2 Yoty dty-a /4| atyyta 2202 = 420, 4, 3+22/2; | b4 20 442y, b4 221
+z—y d+y—a, 3/4 | 0,2y,0/4 z—y,y—=, 222 bi+2y, 44222 | @ty y-w, 222
Dy~ Pdjnem z b i+228 | d4aty, byt 0/4; = = 2, 0, /4; = = 22,2y, 0/2 Yoty dty-a 4 ey yta b422)2; = 1422, §, 22/2; 32, 3420, 42215
Y+a—y, d+y-=,0/4 0,2y, /4 T—y, Y=, §+22/2 b d+2y, 222 Ty, Y-, 222




Leere Seite
Blank page
Page vide



Tabelle 1 (3. Fortsetzung)

4e 8g 8h 8i 8] 16k 161 16m 160 320
Di—Iim2 — — - 22,0, 0/4; — — 24, 2y, 0/2 4y, y+a, 22/2; - 2=y, y—2, 22/2
24,0, 0/4 T—y, Y-, 22/2
D—ITc2 — — - — 22,0, /4; — 2, 2y, 0/2 T4y, Y+, §+22/2; — @+y, v—y, 222
2y, 0, 3/4 a—y, o=y, b+22/2
DY —I32m — — a4y, Y+, 0/4; — — - 2z, 2y, 0/2 — 2z, 0, 22/2; z+Yy, y—2, 22/2
y—z,y—a, 0/4 2y, 0, 22/2
Dy -132d — — — — — z—y, d+e—y, }/2; 2z, 2y, 0/2 — 22+4, 0, 1+22/2; @4y, y—z, 222
+y, +aty, 12 2y+4, 0, 1222
03, —T4mm — — @y, Y+, 0/4; 22,0, 0/4; — — 2z, 2y, 0/2; - s =
-y, 2—y, 04 2, 0,0/4 a4y, z—y, 04
Y —I4em = = a+y, y+a, 0/4; - 2z, 0, }/4; — 2z, 2y, 0/2; — — —
3 z—y, v—y, 04 29,0, §/4 a4y, x—y, §/4
L, —I4md ey = = 2z, 0, 0/4; = a+y, d+z+y, 25 24, 2y, 0/2 o - 4y, b+a—y, /2
2y, 0,0/4 a—y, d+a—y, 1/2
O —T4ed == e = = 22,0, 4/4; @4y, by, 1/2; - - - x4y, d+y—m, /2
2y, 0, /4 Y= b+y—a, }2
D} 142 = e = = — - 2z, 2y, 0/2; Tty y+a, 22/2; 2z, 0, 22/2; —
@y, z—y, 0/4 z—y, z—y, 22/2 24,0, 22/2
DY -14,2 = = - - = - 2z, 2y, 0/2 z+y, y+2, 22/2; 22+, 0, 1+22/2; a+y, b+a—y, /2
a—y, =y, 222 2y+4,0,§—22/2
D} —I4/mmm 0,0, 22/16 - @4y, y+x, 0/8; 24,0, 0/8; = - 2z, 2y, 0/4; @+y, 24y, 22/4; 22, 0, 22/4; 2z, 2y, 22/2;
a—y,x—y, 0/8 24,0,0/8 @ty 2—y, 0/8 -y, o—y, 22/4 29,0, 22/4 a4y, w—y, 22/4
D —14/mem 0,0, 22/16 - a+y, y+a, /8 - 2a, 0, /85 = 2z, 2y, 0/4; x—y, y—x, §+22/4; 22, 0, +22/4; 22, 2y, 22/2;
0, 2y, /8 4y, y—a, 0/8; T4y, Y+, h+22/4 0, 2y, §+22/4 x+y, y—a, 22/2
@—y, y—2, §/4
D —14/amd — 0,4, 1+22/8 = 2z, 0, 0/8; — z+y, bHaty, H4; 2z, 2y, 0/4 @y, x4y, 22/4; 2, §, 142204 @y, y—w, 22/4;
0,2y,0/8 a-y, d+y—=, §/4 x—y,y—, 22/4 0, §+2y, 1+22/4 2a, b+ 2y, §+22/2;
@ty d+y—=, §4
DB —TI4jacd = 0,4 1+22/8 i e 22,0, §/8; a4y, b+r+y, H4; 2z, 2y, 0/4 T4y, Y+, §+22/4; 2z, §, }+22/4; 4y, y—a, 22/4;
0,2y, /8 y—a, t+y—=, 1/4 z-y,y—2, §+22/4 0, §+2y, }+22/4 22, §+2y, 1422/2;

+y, d+y—=, 34
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