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Auszug

Die Struktur von Kaliumhexatitanat wurde neu bestimmt. Die Raumgruppe
ist C2/m. Die Elementarzelle mit a = 15,582 =4 0,006 i, b =382+ 0,01 i
¢ = 9,112 = 0,001 &, B = 99,764° + 0,008° enthiilt 2(K,TigOy). Dreidimen-
sionale Interferenzdaten wurden mit einem Zéhlrohr-Diffraktometer gewonnen
und fiir Absorption und mit dem Lorentz-Polarisations-Faktor korrigiert. Im
spiteren Stadium der Untersuchung wurde auch eine Korrektur fir anomale
Streuung der Ti-Atome angebracht.

Eine dreidimensionale Patterson-Synthese deutet eine Struktur an, die sich
aus Ti-Oktaedern aufbaut, deren eine Hauptachse der 2-ziihligen Achse parallel
ist. Ein Strukturmodell, das die richtige Zahl der O-Atome ergab, wurde mittels
der Minimumfunktion bestitigt.

In dieser Struktur sind die Ti-Oktaeder durch Kanten und Ecken zu Ketten
verkniipft, mit Zwischenrdumen fiir die K-Ionen. Sie wurde zuerst durch drei-
dimensionale Fourier-Synthesen und schlieBlich nach der Ausgleichsmethode
verfeinert, bis zum Endwert R = 12,4°/, fur alle Interferenzen. Individuelle
Temperaturfaktoren und Atomabstéinde stimmen mit Literaturdaten {iberein.

 Abstract

The erystal structure of potassium hexatitanate has been determined. The
space group is C2/m and the cell dimensions are a = 15.582 + 0.006 A,
b=382 L0014 ¢c=9.112 + 0001 &, g =99.764 = 0.008°. This unit cell
contains 2(K,Ti;O;).

Three-dimensional intensity data were collected by means of a single-
crystal Geiger-counter diffractometer and the intensities were corrected for
Lorentz-polarization factors and absorption. In later stages of the structure
determination the three Ti were corrected for anomalous scattering.

A three-dimensional Patterson synthesis suggested a structure based on Ti
octahedra with their axes parallel to the 2-fold axis. A model structure which
gave the correct number of oxygens in this symmetry was confirmed by means




