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Abstract

The crystal structure of bournonite and seligmannite have been refined by
three-dimensional counter data. Four chemical units of PbCuSbS3 resp.
PbCuAsS3 are in the unit cell of the symmetry O~V-Pn21m. The lattice con-
stants are for bournonite a = 8.153 :I:: 0.003 A, b = 8.692 :I::0.003 A, c = 7.793
:I:: 0.002 A, and for seligmannite a = 8.076 :I:: 0.002 A, b = 8.737 :I:: 0.005 A,
c = 7.634 :I:: 0.003 A. The refinement of the structures was performed by
least-squares method. With anisotropic temperature factors and anomalous
dispersion the R factor has been reduced to 4.80/0 for bournonite and 2.60/0
for seligmannite. The two sulfosalt structures are isotypic. The Pb(l) atoms are
surrounded by eight S atoms, the Pb(2) atoms by seven S atoms. The Sb resp.
As atoms have a trigonal pyramidal coordination by the S atoms. The SbS3
resp. AsS3 pyramids are isolated. The Sb-S resp. As-S distances are in good
agreement with the Sb-S resp. As-S covalent-bond length. The Cu atoms
are slightly deformed tetrahedrally coordinated by four S atoms. The Cu
tetrahedra are sharing corners parallel to the c axis.

Auszug

Die Kristallstruktur von Bournonit und von Seligmannit wurde mit drei-
dimensionalen Zahlrohrdaten verfeinert. Vier Formeleinheiten PbCuSbS3 bzw.
PbCuAsS3 befinden sich in der Elementarzelle der Symmetrie O~V-Pn21m. Die
Gitterkonstanten sind fUr Bournonit a = 8,153 :I::0,003 A, b = 8,692:1:: 0,003 A,
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c = 7,793 :f::0,002 A, fiir Seligmannit a = 8,076 :f::0,002 A, b = 8,737 :f::
0,005 A, c = 7,634 :f:: 0,003 A. Die Strukturverfeinerung wurde mit der Methode

der kleinsten Quadrate vorgenommen. Unter Beriicksichtigung von anisotropen
Temperaturfaktoren und anomaler Streuung wurde fiir Bournonit R = 4,80/0
und fUr Seligmannit R = 2,6% erhalten. Die Strukturen der beiden Sulfosalze

sind isotyp.
Die Pb(1)-Atome sind von acht S-Atomen, die Pb(2)-Atome von sieben

S-Atomen umgeben. Die Sb- bzw. As-Atome weisen trigonal-pyramidale Koor.
dination durch die S-Atome auf. Die SbSa- bzw. AsSa-Pyramiden sind isoliert.
Die (Sb-S)- und die (As-S)-Abstande stimmen gut mit den (Sb-S)- und
(As-S)-Abstanden bei kovalenter Bindung iiberein. Die Cu-Atome sind leicht
deformiert tetraedrisch von vier S-Atomen umgeben. Die Cu-Tetraeder sind
iiber Ecken miteinander in Richtung der c-Achse verkniipft.

Einleitung

Die von HELLNER und LEINEWEBER (1956) und LEINEWEBER
(1957) bestimmten Kristallstrukturen von Bournonit und Seligmannit
weisen relativ hohe R-Werte (24,7-34,1%) auf; entsprechend ungenau
sind die Atomlagen und damit die Abstande und Winkel. 1965 er-
schien eine Arbeit von PENKOV und SAFIN iiber "Nuclear quadrupol
resonance in bournonite". Die Autoren interpretieren ihre Kern-
resonanzmessungen an Hand des Strukturmodells von HELLNER und
LEINEWEBER und bestatigen das Vorhandensein von SbSa- Pyramiden,
finden daneben aber Sb2Sa-Komplexe. Nach der Klassifikation der
Sulfosalze von NOWACKI (1968, 1969) geh6ren Bournonit und Selig-
mannit zur Gruppe II. al mit g; = 3, g; = S : B; B = As, Sb, Bi). In
dieser Gruppe treten isolierte BSa-Pyramiden auf. Dies steht im
Widerspruch zu den Sb2Sa-Komplexen von PENKOV und SAFIN. Wir
haben deshalb die beiden Sulfosalze mit eigenen dreidimensionalen
Zahlrohrdaten verfeinert.

Experimentelles

Als Untersuchungsmaterial dienten uns Bournonitproben aus dem
"Kupfergriiebli" am Calanda (Kanton Graubiinden); der Seligmannit
stammte aus der Grube Lengenbach im Binnatal (Kanton Wallis). Die
beiden Sulfosalze kristallisieren orthorhombisch. Der Habitus ist kurz-
prismatisch bis tafelig. Aus je einem Bruchstiick konnten zwei Kugeln
mit r = 0,074 mm (Bournonit) und mit r = 0,097 mm (Seligmannit)
geschliffen werden. Die durch den Schleifvorgang zerstOrten Ober-
fiachen wurden mit konzentrierter Salpetersaure aufge16st; anschlie-
Bend wurden die beiden Kugeln in konzentrierter Ammoniak16sung
gewaschen. Beide Kugeln wurden r6ntgenographisch untersucht.



Bournonit Seligmannit

Pb 44,00j0 (42,40j0) 46,40/0 (46,90j0)
Cu 13,6 (13,0 ) 15,3 (14,4 )

Sb 23,5 (24,9 ) As 17,4 (16,9 )

S 18,9 (19,7 ) 21,2 (21,8 )

100,00/0 (100,00j0) 100,30/0 (1 00,0 Ojo)

Anal. Nr. 262 Anal. Nr. 349

Verfeinerung der Kristallstruktur von Bournonit und Seligmannit 399

Aus Riickstrahlaufnahmen mit einer Supper-back-reflection-Kamera
(Durchmesser 114,6 mm) wurden die in Tab. 1 zusammengestellten
Gitterkonstanten erhalten, die gut mit den aus der Literatur bekannten
Werten iibereinstimmen. Die Filme wurden mit Linien einer Pulver-

Tabelle 1. Gitterkonstanten und Raumgruppe von Bournonit und Seligmannit

Eigene Werte
I

HELLNER-LEINEWEBER (1956)

Bournonit
PbCuSbS3

a = 8,153 :!: 0,003

b = 8,692 :!: 0,003
c = 7,793 :!: 0,002

8,162

8,710

7,810

mittlerer Fehler: 0,0120j0

Z = 4; dx = 5,84 g' cm-3

Seligmannit
PbCuAsS3

8,081
8,747
7,636

mittlerer Fehler: 0,0120/0

Raumgruppe: O~v-Pn21m; Z = 4; dx = 5,41 g' cm-3

a = 8,076 :!: 0,002

b = 8,737 :!: 0,005

c = 7,634 :!: 0,003

aufnahme von 99,90/0 reinem Si geeicht. Aus den Dichten d=5,83gcm-3
fUr Bournonit und d = 5,38 g cm-3 fUr Seligmannit ergeben sich Z = 4
Formeleinheiten PbCuSbS3 bzw. PbCuAsS3 in der Elementarzelle der
Symmetrie O~v-Pn21m. Die r6ntgenographischen Dichten berechnen
sich zu dx = 5,84 g cm-3 bzw. dx = 5,41 g cm-3 (siehe Tab. 1). Die
chemische Zusammensetzung wurde mit der Elektronenmikrosonde
Typ Cameca von H. RUDOLF bestimmt. Die erhaltenen Werte sind
in Tab. 2 zusammengestellt. Die Intensitiiten wurden mit einem
Supper-Pace-Autodiffraktometer mit CuKiX-Strahlung gemessen. Beim
Bournonit wurden 590 unabhiingige Reflexe, beim Seligmannit 2056

Tabelle 2. Mikrosondenanalysen von Bournonit und Seligmannit

Die theoretische Zusammensetzung ist in Klammern angegeben.
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aquivalente Reflexe vermessen. Die Intensitaten wurden fUr Absorp-
tion und Lorentz-Polarisation entsprechend einer Kugel mit fl'r = 8,22
(Bournonit) bzw. fl' r = 7,88 (Seligmannit) korrigiert. Gleichzeitig

wurde jedem Reflex ein Gewicht zugeordnet: w = a2 (~o) . Reflexe mit

1 < 2,33 a (1) wurden als nicht beobachtet kodifiziert. AnschlieBend
wurden die 2056 aquivalenten Reflexe beim Seligmannit gemittelt.
Es verblieben 572 unabhangige Reflexe.

Verfeinerung

Zunachst wurden fur Bournonit mit den Parametern von HELLNER
und LEINEWEBERStrukturfaktoren berechnet. Wir erhielten R = 260/0.
Es wurden isotrope Temperaturfaktoren eingesetzt und nach der
Methode der kleinsten Quadrate verfeinert. Wahrend mehrerer Zyklen
fiel der R-Wert auf 11,5%. Von hier an wurde mit anisotropen Tem-
peraturfaktoren weitergerechnet und wir erhielten R = 6%. Da die

Pb-Atome einen relativ hohen anomalen Streuanteil besitzen (L11'= 4
und L1/" = 10-9), wurde die anomale Streuung berucksichtigt. Der
Beitrag eines Atoms r zum reellen und imaginaren Anteil der Struktur-
amplitude wird

iX, = (/,-L1I;) T cos2n(hx + ky + lz) - L11;'T sin2n (hx + ky + lz)

und

fJ,= U,-L1I;) T sin2n(hx + ky + lz) + L11;' T cos2n(hx + ky + lz),

T = Temperaturkoeffizient.

Wahrend mehrerer Verfeinerungszyklen fiel der R-Wert auf 4,8%.
Hier wurden die Parameteranderungen kleiner als der mittlere Fehler
und die Verfeinerung wurde beendet. Die erhaltenen genauen Bourno-
nit-Parameter wurden mit denen von HELLNER und LEINEWEBER ver-
glichen. Es konnten Differenzen berechnet werden, mit denen die
Seligmannit- Parameter entsprechend korrigiert wurden. Die korrigier-
ten Parameter wurden noch mit den Werten verglichen, welche der
eine von uns (Y. T.) auf Grund einer Verfeinerung mit Hilfe der Daten
von HELLNER und LEINEWEBER erhalten hatte. Es wurden neue
Strukturfaktoren berechnet und es ergab sich R = 10%. Mit isotropen
Temperaturfaktoren sank der R-Wert auf 3,90/0. Es wurden anisotrope
Temperaturfaktoren eingefuhrt und der R-Wert sukzessive auf 3,1%
gesenkt. Unter Berucksichtigung der anomalen Streuung erhielten
wir R = 2,6%.



X
ax

I

y
I

ay
z

az
.

B
ll

O
'B

u
!

2B
12

0'
2B

12
-2

B
13

f1
2B

13
B

22
O

'B
u

2B
23

G
2B

23
B

33
G

B
as

Pb
(l

)
07

38
0

14
99

05
0

17
00

00
0

00
62

1
39

02
1

28
00

0
00

55
2

35
00

0
00

59
5

44
Pb

(2
)

55
70

9
14

17
69

6
18

50
00

0
00

67
0

40
03

3
27

00
0

00
48

9
35

00
0

00
55

3
44

8b
(l

)
07

05
0

23
04

09
1

24
50

00
0

00
67

1
45

-0
87

43
00

0
00

34
6

39
00

0
00

54
9

50
8b

(2
)

50
65

5
26

14
95

8
30

00
00

0
00

73
2

47
01

5
45

00
0

00
61

1
41

00
0

00
62

1
51

C
u

27
59

7
49

42
27

5
52

24
38

4
45

81
6

63
03

7
76

-1
14

84
68

0
51

-2
10

10
3

62
3

67
8(

1)
23

99
5

97
27

91
7

95
00

00
0

00
76

8
10

8
16

4
15

4
00

0
00

36
9

81
00

0
00

56
8

11
3

8(
2)

23
18

7
89

28
86

0
88

50
00

0
00

59
8

10
0

03
4

14
8

00
0

00
33

7
81

00
0

00
53

4
10

8
8(

3)
10

57
2

70
63

87
0

61
23

75
3

66
50

1
80

14
2

10
0

07
2

11
7

61
7

78
27

0
12

3
49

1
83

8(
4)

56
33

3
66

48
16

5
67

26
83

0
73

71
7

78
-0

71
11

8
02

0
11

2
59

4
73

05
1

15
2

52
7

81

X
ax

y
ay

z
az

B
ll

O
'B

ll
2B

12
0'

2B
lI

!
2B

13
0'

2B
13

B
22

1
G

B
u

2B
23

G
2B

u
B

33
1

O
'
B
s
a

Pb
(l

)
07

90
3

8
00

61
0

9
00

00
0

00
40

6
I

23
1-

03
9

13
00

0
00

48
81

20
00

0
00

68
41

27
Pb

(2
)

55
36

8
8

19
27

2
10

50
00

0
00

46
5

24
03

3
15

00
0

00
46

9
20

00
0

00
54

3
27

A
s(

l)
06

31
9

23
07

36
0

22
50

00
0

00
35

3
34

1_
11

3
35

00
0

00
34

7
30

00
0

00
50

8
41

A
s(

2)
49

59
3

26
15

73
7

22
00

00
0

00
32

4
35

-0
60

34
00

0
00

42
8

30
00

0
00

49
6

39

C
u

27
43

0
26

42
75

6
27

24
10

8
27

71
1

37
07

0
44

-1
27

47
61

2
26

-1
95

55
74

6
39

8(
1)

24
85

4
54

27
90

5
44

00
00

0
00

49
2

57
-0

02
85

00
0

00
45

1
54

00
0

00
54

6
64

8(
2)

22
19

6
48

29
23

7
42

50
00

0
00

36
2

58
-0

78
74

00
0

00
37

4
49

00
0

00
55

9
64

8(
3)

10
42

0
40

64
34

0
32

22
93

5
41

49
3

49
23

8
58

04
0

77
48

5
36

05
1

69
62

7
52

8(
4)

55
87

0
34

49
39

8
37

27
52

7
43

54
4

I
44

-0
59

63
-1

24
60

48
9

36
-0

18
71

52
9

53

!'"
T

ab
el

le
3a

.
K

oo
rd

in
at

en
un

d
Te

m
pe

ra
tu

rf
ak

to
re

n
fu

r
di

e
G

le
ic

hu
ng

T
=

ex
p

-
(h

2B
ll

+
k2

B
22

+
l2

B
33

+
2h

kB
12

+
2k

lB
23

+
2l

hB
13

)

~
m

it
de

n
St

an
da

rd
ab

w
ei

ch
un

ge
n

de
r

A
to

m
e

in
B

ou
rn

on
it

~
(D

ie
W

er
te

si
nd

m
it

10
5

m
ul

tip
liz

ie
rt

)
5" '":< 0:

1
p. ... ~ '"

T
ab

el
le

3b
.

K
oo

rd
in

at
en

un
d

Te
m

pe
ra

tu
rf

ak
to

re
n

fu
r

di
e

G
le

ic
hu

ng
T

=
ex

p
-

(h
2B

ll
+

k2
B

22
+

l2
B

33
+

2h
kB

12
+

2k
lB

23
+

2l
hB

13
m

it
de

n
St

an
da

rd
ab

w
ei

ch
un

ge
n

de
r

A
to

m
e

in
Se

lig
m

an
ni

t
(D

ie
W

er
te

si
nd

m
it

10
5

m
ul

tip
liz

ie
rt

)



402 A. EDENHARTER, W. NOWACKI und Y. TAKEUCHI

Tabelle 4 a. Beobachtete und berechnete Strukturamplituden von Bournonit

b k 1 IF.I IF. I b k 1 /F.I /F. / b k 1 IF.I /F. I b k 1 IF. I /F.I b k 1 IF.I /F,I
2. . 293.8 )11.2 7 ,

5 10,.% 103.9 , 2 7 115.4 118.5 o J 10 41.1 41.3 7 5 2 37.7 37.1
. \113.2 521i.2 . "7.9 50.1 2 9%.1 99.8 , 103.9 105.6 . 54.5 55.7
6 185.8 203.4 . , 6 %8.9 5"'.1 J 108.0 106.7 , , . 53.4 55.0 . 5J 202.4 217.-\. 255.2271.8 1 56.6 61.9 . 77.9 71.3 2 43.9 50.7 1 38.1 37.0, . , 131.1 102.8 2 44.0 49.3 5 96.3 92.2 J 1t1.1 45.5 2 17J...0 170."
J 78.7 79.0 J 52.7 54.0 6 69.7 69.1 . 62.6 67.1 J 38.It J5.5
5 69.7 70.9 . ItJ.9

"".0
. 2. 22.2 22.8 5 38.4 42.5 . 182.9 176.8

7 44,8 1t).S 5 50.2 49.6 1 115.9 120.6 6 :33.7 34.9 5 25.8 26.2
9 "0.3 "'1.7 6 36.1 36.6 2 84.7 81.7 7 21t.S 27.1 6 126.7 120,It. . 2 239.9 219.3 7 :H.S 34.7 J 114.3 111.5 . 38.' J7.J 7 211.8 21t,I"
2 21,0.0 226.7 . 17 83.3 85.6 . 20.6 17.8 . . , 166.9 185.6 . 5. 38.7 39.'. 165.5 156.6 , 32.7 JJ.J 5 95.9 9/j,.1 , 48.2 51.1 , 117.3 123.2
6 127.5 135.7 2 17.5 21.1 6 57.6 55.8 2 299.0 293.0 2 76.6 73.5. 87.6 84.6 J %6.8 %5.2 . 2 9 3'.0 32.7 J 32.6 35.8 J 104.6 102.7, . J 129.0 122.0 . 71.2 69.7 1 60.5 61.8 . 1113.2 15'.5 . 36.3 30.6
J 98.0 84.6 5 17.2 14.6 2 27.4 23.1 5 J9.J 42.8 5 104.4 101.9
5 113.8 102.9 6 20.5 18.4 J 58.10 58.0 6 185.8 186.9 6 50.3 48.9
7 42.6 39.7 7 J9.7 39.5 . 27.9 27.6 7 10.1 15.7 7 64.4 62.6
9 65.8 65.9 . , . 810.2 87.1 o 2 10 57.1 57.9 . 92.0 93.6 . 55 88.1 88.'. . , 188.2 186.3 1 25.3 27.7 , 43.1 42.8 . . 2 64.2 75.5 , 96.3 101.2
2 115.9 114.0 2 93.1 97.5 1.3 0 .145.9 1117.3

,
148.3 149.6 2 96.8 98.5

. 155.4 1110.7 J 26.6 25.0 2 91.5 99.8 2 169.2 167.6 J 102.2 100.6
6 78.3 76.6 . 75.4 7'-.0 J 103.8 111.2 J 150.1 1'-2.8 . 77.1 73.5. 75.5 75.J 5 21.7 22.1 . 68.2 78.3 . 55.8 61.0 5 72.1 71.2
'.5 75.'- 80.8 6 67.'- 68.5 5 103.1 115.9 5 103.0 101.5 6 72.3 69.7
J 76.5 77.2 . , 9 36.1 J9.J 6 5B.2 62.B 6 10B.l 107.7 . 56 47.9 49.4
5 62.6 58.6 1 102.8 109.B 7 51t.2 57.2 7 97.2 96.2 , 94.2 96.4
7 5'-.8 53.2 2 47.7 1t'-.5 . 44.2 1t4.'- . 33.7 38.3 2 77.9 79.3. . 6 171.3 187.4 J 102.3 105.7 9 67.8 70.8 . . J 55.0 57.8 J 85.5 84.1t
2 196.1 206.9 . 29.7-" 31.6 . J , 283.8 295.1 , 68.2 71.7 . 44.0 "2.2
. 153.3 152.5 5 79.4 82.6 , 19.5 20.1 2 46.8 41.4 5 81.3 78.6
6 144.8 '''0.6 . , ,. 57.1 57.5 2 98.0 93.2 J 53.7 52.9 6 55.8 51t.5, . 7 177.6 189.9 , 44.2 45.9 J 18.0 17.5 .

"''-.0
44.6 . 57 98.3 97..\

J 163.5 165.7 2 41.1
"'3.5

. 208.1 215.5 5 62.9 61.1 , 73.4 73.8
5 151t.3 150.5 J "'2.7 1t5.8 5 19.3 '5.1 6 27.2 22.8 2 29.3 29.0
7 103.3 105.4 1 2 . H.8

"'4.'"
6 69.1t 67.8 7 26.1 26.7 J 73.'" 72.1. . . 116.5122.9 2 258.9 287.3 7 11.3 12.6 . 23.5 24.8 . 85.5 81.0

2 80.0 84.8 J 27.7 32.3 . 119.3115.6 o It 4 7'.7 74.2 5 56.1 54.1
. 103.8 10'-.3 . 161.9 182.3 9 11.6 9.J , 68.2 69.2 . 5 . 60.5 58.7
6 61.0 60.5 5 29.2 32.3 . J 2 167.9 178.2 2 58.6 60.5 , 24.0 21.91. 9 99.3 103.1 6 160.3 178.0 , 28.7 2'-.0 J 81.7 77.5 2 35.1 38.,
J 95.1 92.9 7 17.2 18.2 2 106.4 107.6 . 6J.9 58.6 J 16.3 15.5
5 83.6 85.0 . 99.J 101.-'1 J 12.7 ''-.8 5 46.0 -'10.1 . 5 9 39.2 .\1.-'1. . ,. 58.6 57.5 9 16.7 18.6 , 141.1 136.0 6 43.4 40.1t , 22.1 22.8
2 88.9 87.2 . 2 , 178.7 177.9 5 30.5 26.5 7 60.7 59.1 , 6 . 55.8 58.6, , . 105.1 82.2

,
67.8 56.6 6 68.7 70.9 . . 5 155.4 161.2 2 78.6 76.4

2 29.7 11.0 2 26'-.8 272.7 7 111.2 12.9 1 31.1 31.3 J 32.1 34.9
J 39.8 40.1 J 37.2 30.9 . 76.0 76.6 2 155.1t 160.2 . 160.0 165.2. 22.1 20.3 . 13'-.8 1111.0 . J J 281.5 293.6 J 34.2 26.1 5 59.7 59.9
5 63.7 71.1 5 49.0 5'.8

, 46.0 1t7.8 . 139.1 133.7 6 62.0 58.9
6

'.'
1.6 6 152.9 162.5 2 223.1 224.5 5 26.1 25.1 7 13.2 12.6

7 '5.0 11.0 7 20.0 13.7 J 56.. 53.5 6 116.9 110.0 . 6 1 132.5 H2.2. 18.5 6.6 . 83.6 82.3 . 250.7 227.1 7 16.7 lit.,. ,
93.1 94.5

9 42.9 46.0 9 31.1 33.7 5 29.2 24.6 . , 6 J5.6 36.7 2 96.8 101.6. , 94.1 "'0.5 . 22 253.6 26'-.5 6 148.0 149.5 1 97.6 102.9 J 78.7 81.8
1 59.7 47.8 , 135.4 132..3 7 38.5 39.0 2 76.8 77.2 . 118.5 117.4
2 136.9 137.1 2 150.1 135.4 . 131.'- 127." J 97.5 96.'- 5 71.8 7".9
J 6It.2 66.7 J

''''8.0
137.7 . J . 9'-.1 98.7 . 32.1 30.1 6 68.9 71.7

. .27.7 20.6 . 203.6 192.7 1 153.7 157.'" 5 80.7 78.0 7 19.7 50.7
5 18.7 19.0 5 75.8 75.3 2 122.7 123.1 6 56.0 5J.5 . 6 2 104.1 106.3
6 70.7 77.4 6 93.6 87.0 J a3.8 139.0 . . 7 100.'- 104.% , 66.6 69.1
7 50.2 51.7 7 94.2 9'-.6 . 86.8 80.2 , 22.9 22.0 2 52.1 50.1. 7.7 11.0 . 105.4105.1 5 12B.2 117.4 2 81.7 82.9 J 72.1 70.0
9 6.2 J.J 9 30.5 33.1 6 83.1t 80.5 J 18.5 16.4 . 92.3 85.5
. , 2 2'-3.0 250.9 . 2 J 71.8 69.3 7 88.1 86.6 . 89.4 87.3 5 49.0 1t8.1
1 33.9 10.6 ,

67.'" 60.2 . 50.6 '-8.8 5 23.8 21.4 6 37.9 37.0
2 386.5 375.0 2 58.1 57.0 . J 5 76.3 80.2 6 62.6 61.3 7 48.7 50. It
J 18.2 15.3 J 50.6 J9.7 1 36.4 39.2 . . . 69.7 68.9 . 6 J 56.8 59.J
. 196.1 196.7 . 58.2 52.5 2 101.2 103.1 1 \30.'- 132.6 , 126.2 lJO.7
5 11t.3 11.9 5 64.9 56.5 J 40.5 37.6 2 44.0 1t6.9 2 '3.2 7.'6 214.2 221.5 6 35.3 33.9 . 70.2 66.0 J lJl.2 130.0 J 112.3 108.1
7 10.6 13.9 7 21.7 21.0 5 30.6 27.1 . 60.8 57.6 . 1t9.2 48.3. 110.9115.1 . 31.6 30.6 6 72.6 69.1 . , 9 38.1 38.1 5 113. t 108.4
9 7.5 9.6 . 2 . 83.9 8'-.4 7 26.9 25.8 , 48.2 48.1 6 5.J J.'. 1 183.9 190.2 , 61.5 63.1 . J 6 93.9 97.2 2 23.2 22.6 7 65.0 63.8, 107.2 115.4 2 152.7 155.7 , 1'-0.7 ''-6.6 J 1t5.8 44.5 . 6. 108.5 108.3
2 130.1 122.5 J 79.7 73.5 2 28.0 29.5 ,

5 0 101.2 106.9
,

30.8 JI.J
J 101.5 99.1 . ?J.l 68.1 J 118.9 117.6 2 61.3 62.5 2 130.3 132.5, 151.1 140.1 5 35.3 32.8 . 82.5 79.1 J 77.1 81.9 J 24.0 22.5
5 79.1t 79.6 6 105.2 99.5 5 1}3.3 125.0 . 130." 143.7 . 97.6 89.8
6 83.3 76.9 7 57.1 56.3 6 21t.}

22.'" 5 83.9 90.1 5 }2.6 30.0
7 55.5 58.3 . 43.9 '-1.8 7 68.2 68.4 6 43.7 "3.8 6 96.3 94.4
. 75.8 77.5 . 2 5 107.0 109.4 . J 7 J9.5 45.1 7 "2.9 44.3 . 65 5'.1 50.8
9 '-0.8 '-J.8

, 67.0 70.3 , 20.0 18.3 . 78.1 82.3 , 25.1 24.9. , . 232.6 255.0 2 1}8.0 144.9 2 67.0 6l..9 . 5 , 62.3 73.7 2 91.2 90.J, 79.2 8'-.6 J 53.1t 5'-.9 J 19.5 18.8 ,
82.3 BIt. 1 J 14.6 a.5

2 26'-.8 29°.5 . 9'-.7 90.0 . 35.1 37.2 2 94.2 91.2 . 46.5 42.7
J 65.5 64.6 5 58.6 57.2 5 13.7 11.9 J 88.1 89.4 5 29.0 26.1
. 209.0 201.) 6 102.2 96.1 6 48.4 45.9 . 53.7 59.5 6 62.9 62.2
5 70.8 68.3 7 31.9 30.'- . J. 36.3 39.3 5 '-7.3 50.6 . 6 6 47.9 45.7
6 187.1 186.9 , 56.1 55.9 1 46.0 1t5.3 6 61.1 61.7 , Itlo.4 44.7
7 34.2 35.8 . 26 208.4 215.2 2 69.9 68.2 7 65.7 65.0 2 67;8 68.2. 114.~ 117.9 , 83.1t 87.5 J 31.0 31.2 . )2.1 34.3 J 50.0 "8.8. , 5 112.3 116.2 2 106.2 106.9 . 35.8 33.8 . 52 108.9 113.6 . ItO.2 )8.4,

145.6 157.1 J 77.8 78.5 5 46.5 44.9 1 32.2 )2.8 5 31.6 29.J
2 61.6 65.1 . 182.2 174.4 . 39 77.1 78.3 2 103.1 99.3 . 67 65.8 65.8
J 151.4 '52.3 5 68.7 66.7

,
47.6 48.6 J 48.1 43.7 , 93.0 91.5, 93.1 89.9 6 85.5 78.9 2 80.5 80.9 . 96.7 92.2 2 54.7 51t.7

5 108.8 106.8 7 50.5 50.2 J 48.9 47.0 5 20.0 1'-.5 J 8J.3 82.)
6 '-2.9 41.6 . 2 7 86.0 86.3 , 69.7 67.2 6 71.3 67.7 . 57.4 56.2



Tabelle 4 a. (Fortsetzung)

hk 1 IF.I IF,I b k 1 IF.I IF,I b k 1 IF.I IF,I b k 1 IF.I IF,I b k 1
I F.I IF,I

068 ".2 11.7 2 7 2 ""9.1 139.1 1 7 5 135.4 133.8 3 8 1 90.9 87.6 . 8 . 75..\ 71.7, 65.5 66.9 3 35.8 '}It. 2 2 50.2 50.0 . %3.2 "'J.8 o 8 5 29.7 29.0, 14,0 12.2 . 72.1 72.7 3 lJ/to.' 129.2 5 68.9 70,1 1 12.7 12....,
7 0 16.4 16.6 5 21.4 19."- . 25.5 25.9 o 8 2 81t.7 82.9 2 32.7 31.'"2 1/(5.8 153.1 6 103.6 95.' o 7 6 39.3 39.5 1 15.6 16.3 o 8 6 85.0 82.9

J 20.9 20.2 o 7 3 25.8 27.0 1 25.1 25.5 2 62.0 62.2 1 9 0 32." '....1, 50.5 51.6 1 65.7 64.9 2 41.' 39.4 3 20.8 20.7 2 20.0 21.1
5 10.1t. 8.8 2 1,,6.8 47.8 3 22.1 20.1 . 74.1 69.2 J 26." 26.1
6 102.2 104.' 3 56.8 53.8 o 7 7 32.6 33.5 5 11.3 11." 1 9 1 71.0 72.7
07 , 1r.8.6 55.'" . 23.0 23.0 1 69.4 67.5 o 8 3 92.0 90.2 2 63.2 61.9, 96.3 95.6 5 59.2 55.5 1 8 0 17.1 19.1 1 105.'" 106.8 3 66.8 64.8
2 9".2 9'.0 o 7 . 106.0 108.' 2 85.5 89.. 2 58.7 59.6 o 9 2 76.3 76.2
J 93.0 91.7 1 30,1 28.5 3 16.1 16.6 3 95.9 93.8 1 18.8 19.3,

"3.9 ,.6.7 2 79.1 73.9 . 79.2 76.1 . 82.3 75.7 2 71.5 1".9
5 71.2 69.3 3 31.6 30.1 5 16.7 15.8 o 8 . 86.8 86.2 3 15.3 15.1
6 66.2 63.8' . 93.9 91.5 o 8 1 50.2 53.1 1 31t.3 33." o 9 3 53.2 53.1
07 2 77.5 85.3 5 21.6 21.3 1 90.2 91.7 2 38.7 35.7

,
59." 58."1 30.6 30.7 o 7 5 29.2 30.7 2 16.9 27." 3 36.6 35.7 2 ltl.9 fro3.1
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Ais Atomfaktoren wurden die Werte fUr neutrale Pb-Atome von
THOMAS,UMEDA und KING, fur neutrale As-, Sb-Atome von FREEMAN
und WATSON und fur neutrale S-Atome von DAWSON aus den Inter-
national tables tor x-ray crystallography, Band III, verwendet.

Die Verfeinerung wurde mit den Block-Matrix-Programmen von
D. VANDER HELM, Philadelphia, fUr die IBM 1620- und von P. ENGEL
Bern, fur die Bull Gamma 30S-Rechenmaschine der Universitat Bern
ausgefuhrt. B. RIBAR schrieb das Programm zur Mittelung aquivalen-
ter Reflexe fur die IBM 1620. Die in den Tabellen 6a und b, 7a und b
und den folgenden angegebenen Standardabweichungen der Bindungs-
langen wurden nach folgender Formel berechnet:

a(l) = {(
Xi ~

Xi

r [a2(Xj) + a2(Xi)J + (Yi ~Yi

r [a2(YJ) + a2(Yi)]

+ (Zi ~
Zj r. [a2(Zj) + a2(Zi)]t2 ,

diejenigen der Bindungswinkel mittels

1a(O) = lll2 sin () {(Ai +A2)2a2(xi) +A~a2(xj) +AIa2(xk)

+ (B1 + B2)2 a2(Yi) + B~ a2(Yj) + AI a2(Yk)

+ (01 + O2)2a2(Zi) + O~a2(Zj) + O~a2(Zk)}l/2
mit

it
Al = (Xj - Xi) - z;: COS 0 (Xk - Xi)

l2
A2 = (Xk- Xi) - T; cosO(Xj - Xi)

it
Bl = (Yj - Yi) - z;: COS0 (Yk - Yi)

Die Atomparameter und Temperaturfaktoren sind fur Bournonit
in Tab. 3a, fUr Seligmannit in Tab. 3b zusammengestellt. Die jFol- und

usw.

26*
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Tabelle 4 b. Beobachtete und berechnete Strukturamplituden von Seligmannit

h k 1 IF.1 IF,I h k 1 IF.1 IFoi b k 1 IF. I IF,I h k 1 IF.1 IF,I h k 1 \F.1 IF,I

2 0 0 229.8 245.2 9 2 1 46.2 45.5 6 5 2 62.4 63.0 8 0 . 70.5 68.9 7 . 5 29.8 29.6
. 40"4.5 455.1 o J 1 279.2 279.5 7 57.9 56.8 o , . '90.9 191.2 o 5 5 61.9 58.0
6 166.3 171,} 1 36.1 34.6 o 6 2 91.9 88.6 1 87.9 88.7 1 78.4 76.7
8 214.6 218.2 2 76.5 80.0 1 92.6 89.5 2 213.7 223.4 2 101.8 10J.7
o 1 0 44.0 3J.O J 15.9 17.3 2 36.8 31".8 J 69.6 70.% J 71,..2 73.8
1 117.2 111.1 . 191.8 198.6 J 92.3 92.0 . 147.9 150.2 . 51.2 50,0
2

'''.7
10.6 5 36.8 :H.6 . 69.0 68.6 5 68.3 68.8 5 56.7 56.5

J 49.0 51.9 6 59.8 62.1" 5 62.8 60.9 6 13"'.0 136.4 6 68.3 68.-\
. '9.9 20.5 7 7.5 8.J 6 28.% 25.7 7 '2.5 41,0 o 6 5 22.7 22.7
5 93.1 94.9 8 99.5 99.7 7 66.0 66.0 8 9°;' 89.4 1 52.9 52.5
6 19.6 2.8 o . 1 '55.1 147.7 o 7 2 8".7 81.4 o 2 . 78.2 ;'5.8 2 9'.1 89.9
7 17.0 15.1 1 3J.6 31.1 1 67.1 67.3 1 83.7 a..1 J 33.5 JM
8 111.0 9.8 2 242.1& 254.0 2 137.2 137.3 2 1114.5 111,5.9 . 20.9 19.2
9 59.1 57.4 J 22.9 25.8 J 72.2 72.8 J 94.9 97.1 5 50.5 50.2
o 2 0 198.1 193.6 . 120.7 122.5 . 71.0 69.7 . 58.8 60.2 o 7 5 66.5 66.9
1 24.1 20.9 5 27.6 26.8 5 42.8 43.0 5 1t3.0 1.13.5 1 130.1 130.5
2 229.8 236.1.1 6 1-118.0 152.1 6 89.7 89.9 6 91.6 91.. 2 55.9 57.2
J 18.5 14.9 7 19.9 18.8 o 8 2 61.3 61; 1 7 70.8 69.6 J 128.6 129.5
. 135.5 140.1.1 8 79.7 79.1 1 47.2 45.8 8 37.8 J5.7 . 54.9 56.1
5 16.2 15.0 05 1 6lt..6 63.2 2 %5.9 %%.0

OJ' 73.2 70.6 o 8 5 12.3 7.1
6 145.9 146.0 1 96.8 92.6 J 36.5 35.9 1 16"'.1 160.9

, 15.2 10.1
7 11.3 10.0 2 87.9 84.3 . "'9.0 49.1 2 99.1 98.3 2 18.7 17.8
8 72.8 73.6 J 101.1 103.4 5 1t2.2 "2.0 J 138.0 lltO.l J 15.5 111.6

9 10.7 10.1t . %8.4 1t8.9 o 9 2 7J.J 71t.8 . 56.1t 57.1 2 0 6 l1t6.4 151t.9
o J 0 105.2 102.7 5 51.7 51.1 1 62.% 61t.2 5 117.9 117.8 . 95.8 100.1t
1 190.6 192.3 6 59.6 57.9 2 77.2 77.8 6 61t.6 6>.6 6 103.7 103.9
2 88.9 89.lt. 7 75.5 7lt..9 J 56. It 58.5 7 85.6 8"'.6 o 1 6 62.3 60.7
J 138.0 1It2.lt. 8 25.9 25.2 1 0 J 183.1 183.9 8 35.1

3"'.7
1 61t.8

65.'
. 70.1 73.1 o 6 1 119.4 118.3 J 121.6 12"'.2 o . . 67.1 61.1 2 39.7 39.0
5 lltlt.. 1lt.9.2 1 71.7 69.3 5 1%7.2 150.1 1 103.3 102.9 J 60.6 6t.9
6 59.9 60.0 2 9J.9 93.3 7 59.6 58.0 2 52.% 51.0 . 1t8.7 48.6
7 71.3 72.5 J 57.6 58.2 o 1 J 175.2 168.5 J 110.5 113.7 5 "'7.0 .7.7
8 38.1 38.7 . 95.1 96.8 1 113.2 112.1 . 50.4 1t8.5 6 31.4 30.2
o . 0 87.6 78.9 5 54.2 51t.6 2 103.2 102.3 5 60.1t 60.7 7 1t3.5 Itl.5
1 lt5.0 "'1.2 6 67.0 66.7 ;

93.1 93.0 6 29.8 29.3 o 2 6 182.2 183.6
2 25.2 27.8 7 33.5, 34.0 . 119.2 119.9 7 84.2 82.3 1 78.4 77.7
J 31t.0 33.6 o 7 56.1 5J.J 5 78.0 77.5 o 5 . 48.0 lt3.9 2 79.4 82.8
. 61.9 60.0 1 98.8 97.5 6 66~ 0 65.6

, 137.0 133.8 J 67.0 66.'"5 35.6 33.3 2 92.9 92.8 7 52.9 52.3 2 76.3 75.3 . 1"'2.4 l1t5.1
6 19.7 20.3 J 96.1 95.6 8 62.8 60.6 J 107.0 107.1 5 60.1 59.9
7 21.7 20.7 . 46.5 -"'5.5 o 2 J 79.7 75.7 . 38.0 32.5 6 62.8 62.2
8 36.3 35.3 5 69.0 68.3 1 106.5 106.2 5 113.0 111.9 7 Ito.o J9.7
o 5 0 176.lt. 167.5 6 59.6 59.5 2 4".2 "3. It 6 45.1t 4".1 o J 6 92.8 90.0
1 144.2 111,0.7 o 8 1 70.3 67.8 J 77.7 78.9 7 62.3 62.8 1 161.1 162.8
2 '''It.o

1.13.9 1 89.9 89.3 . 53.9 5".It o 6 . 101.1.3 100.2 2 21t.9 23.6
J 101.5 104.3 2 33.3 31.7 5 8%.2 88.4 1 "'6.0 45.7 J 125.4 126.9
. 126.3 127.1 J 86.% 86.1 6 23.'" 23.7 2 125.3 124.2 . 69.6 70..\
5 119.1 119.8 . 54.9 51t.2 7 45.5 45.7 J 31.8 30.2 5 138.7 138.7
6 34.5 34.9 5 68.1 68.7 8 27.3 27.2 . 81t.6 83.2 6 21.9 20.5
7 56.6 55.5 o 9 66.0 67.5 o J J 258.3 251.3 5 1t4.5 4"'.6 7 H.8 72.9
8 64:3 65.1 1 77.7 76.9 1 56.9 55.2 6 85.6 85.5 o . 6 48.7 45.6
o 6 0 209.0 202.1 2 58.8 60.2 2 202.5 208.5 o 7 . 99.1 98.7 1 93.4 91.6
1 113.9 109.8 J 6"'.8 65.7 J 59.4 59.6 1 62.1 61.3 2 45.4 1t3.1
2 7J.J 72.5 2 0 2 192.9 '95.7 . 179.0 188.1 2 60.8 59.8 J 88.6 88.8
J 70.8 70.2 . 117.7113.5 5 34.6 35.5 J 67.3 66.6 . 30.5 35.8. 158.6159.4 6 116.7 113.2 6 13"'.6 136.0 . 83.'" 81.9 5 67.8 67.1
5 106.5 105.8 8 60.8 56.2 7 "'2.8 1t3.3 5 "'2.5 42.8 6 27.3 27.0
6 60.1 58.1t 012 208.1t 205.2 8 96.1 97.6 o 8 . 81.9 81.2 o 5 6 57.9 56.5
7 31.9 32.0 1 31t.8 27.3 o . J 34.0 30.3 1 50.7 50.3 1 110.4 109.0
o 7 0 "'1.2 37.4 2 303.2 324.1 1 61t.6 62.5 2 35.8 35.5 2 78.0 79.0
1 13.0 13.1 J 27.4 17.8 2 41.2 41.1 J 50.2 50.3 J 95.. 95.9
2 132.6 128.6 . 159.6 164.2 J 42.7 -'12.1 . 65.0 65.2 . 45.7 "'6.1
J '9.4 18.1 5 25.8 25.5 . 23.9 20.'" o 9 . 44.2 45.5 5 87.9 86.6
. ».6 31t.4 6 174.5 181.1 5 55.2 55.6 1 44.3 46.1 o 6 6 38.3 J7.5
5 12.7 6.1 7 13.7 13.4 6 21.9 20.5

, 0 5 52.9 52.7 1 40.3 39.8
6 81.7 82.0 8 101.6 100.9 7 21.2 20.2 J lt6.2 45.7 2 57.6 57.3,
o 8 0 9'3.9 91.9 9 17.5 15.3 8 9.5 7.9 5 49.9 49.5 J 46.4 45.8
1 72.2 72.3 o 2 2 23lt.5 232.6 o 5 J 196.1 189.9 7 37.8 37.9 . 30.3 30.2
2 91.1 89.1 1 156.1 158.7 1 38.8 39.2 o 1 100.8 98.1 5 27.9 27.0
J 58.9 60.2 2 94.6 93.6 2 123.6 126.7 1 182.2 192.7 o 7 6 49.0 50.0
. 77.1, 75.5 J 161.6 165.9 J 29.1 30.0 2 74.8 75.1 1 ltO.2 39.5
5 58.4 60.0 . 161.5164.3 . l1t6.5 151.2 ; 176.5 185.7 2 54.4 5J.7
o 9 0 26.8 21t.9 5 86.6 87.6 5 32.1 32.7 . 72.2 71.6 J 29.3 30.0
1 30.4 29.1t 6 63.8 63.1 6 91.3" 92.2 5 125.1 129.1 o 8 6 78.2 80.0
2 6.8 '.8 7 109.0 109.8 7 15.5 15.5 6 44.8 43.7 1 o 7 174.9 185.1
J 22.7 22.1 8 85.9 85.2 o 6 J 80.0 77.8 7 122.2 122.5 J 152.7 157.2
1 0 1 141.5 140.4 o J 2 148.2 141.2 1 138.2 137.0 8 35.3 34.3 5 147.2 1117.2
J 101.8 108.0 1 53.2 46.9 2 5.5 5.1 o 2 5 101.1 101.3 o 1 7 104.7 103.2
5 90.1 93.5 2 86.4 86.9 J 107.8 109.5 1 46.7 44.3 1 49.7 51.3
7 59.3 58.7 J 26.3 17.6 . 60.'" 61.2 2 128.3 133.1 2 ».5 35.1
9 51.6 51.1 . 104.5 106.4 5 113.lt. 114.1 J 34.3 32.5 J 51t.7 54.7
o 1 64.6 48.8 5 52.J" 50.5 6 11.5 9.7 . 80.9 83.0 . 83.9 83.3
1 99.3 95.1 6 55.6 55.8 o 7 J 40.0 40.0 5 38.1 J7.7 5 43.5

"'.72 13".5 132.1 7 11.8 J.6 1 37.0 35.8 6 81t.6 85.0 6 29.8 28.1
J 112.9 117.8 8 59.3 59.4 2 55.1 5J.5 7 20.6 20.2 o 2 7 59.8 58..\
. 27.J" 25.0

o'
2 78.5 75.2 J 27.8 25.0 o J 5 24.." 27.1 1 119.7 119.6

5 J,,2.8 45.8 1 168.8 169.7 . 3%.6 31t.1 1 50.~ 50.5 2 67.8 70.9
. 71.3 69.4. 2 163;3 166.3 5 34.8 34.7 2 J,,3.3 41.0 J 108.8 108.5
7 81.0 81.8 J 155.9 164.9 6 39.3 39.2 J 49.5 50.6 . .lt5.7 "5.7
8 16.5 13.5 . 58.3 60.1 o 8 J 99.1 98.6 . 35.0 19.5 5 92.1 91.2
9 20"6 18.9 5 106.5 110.0 1 102.6 103.0 5 31.9 33.7 6 42.8 42.1
o 2 1 1J"J".7 141.2 6 97.6 100.0 2 60.9 63.2 6 29.4 27.9 o J 7 53.7 51.6
1 85.6 85.6 7 108.2 108.7 J 87." 88.2 7 35.6 35.3 1 30.3 30.2
2 220.8 237.4 8 38.0 38.1 . 77.2 79.J" o . 5 151.7 150.8 2 99.6 99.J
J 51.0 52.5 0.') 2 115.4 110.8 o 9 J 60.1 59.9

, 51.1r. 50.1 J 27.1 27.5. 11).9 115.6 1 58.1 52.5 1 64.8 66.7 2 138.3 144.2 . 4J".2 "2.6
5 73.0 74.6 2 93.8 92.1 2 46.4 lt7.1.1 J 45.7 46.0 5 2J".2 23.9
6 128.4 131.5 J 70.0 68.7 2 0 . 126.8 127.7 . 122.6 1~4.8 6 70.0 67.8
7 26.8 27.0 . 87.1 88.4. . 13lt.8 136.0 5 37.6 37.7 o . 7 65.0 6".38 72.3 71.7 5 29.8 25.8 6 81r.... 82.9 6 94.4. 95.7 1 11.0 8.7
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Tabelle 4 b. (Fortsetzung)

h k 1 1F.I IF,I h k 1 I F.I IP,I h k 1 I p.1 IF, I h k 1 IF.I I p,1 h k 1 IF.I IF,I
2 . 7 1t3.7 "3.0

, 7 7 60.8 60.7 5 2 8 90.3 89.2 3 5 8 7.8 5.' o 3 9 75.2 75.1
3 9.3 9.8 2 0 8 28.9 30.7 o 3 8 21.2 20,1 o 6 8 2/a.1 23.1 , 38.5 38.7
. 53.2 52.1t . ltO.8 ltl.5 1 29.8 29.3 , 62.9 M.It 2 66.6 66.2
5 20.7 18.6 6 19." 18.6 2 57.3 58."

, 0 9 10j.7 110.7 3 ItO.2 "o.2
057 129.8 126.8 o , 8 90.8 94,7 3 8.3 5.8 3 109.9 110.7 o . 9 79.5 77.2
1 81.7 79.7 1 25.6 26.9 . 18.9 18.2 o , 9 ItO.8 41,1 ,

"6.7 "5.72 5o.1t "8.7 2 95.8 99.9 5 37. ,
37." 1 83.7 86.3 2 64.8 62.'

J 81,0 79.5 3 2j,It 22.6 o . 8 73.0 71.8 2 45.0 45." 2 0 10 111.0 112.2
. 106.0 10j.0 . 79.0 80.0 1 125.6 126.0 3 8S./t 85.9 1 1 10 31.6 31.9
5 57.2 56.3 .5 2}.1 22." 2 34.1 ,It.3 . 31.j 30.1ro 2 36.1 37.2
o 6 7 69.5 6a." o 2 8 1r.2.0 ",.J" 3 123.1 123.1 o 2 9 58.9 57.8 o 2 10 61.3 60.6
1 81.0 79.0 1 109.7 112.6 . 59.6 59.2 , 68.8 68.7 1 32.3 32.,
2 33.5 32.8 2 66.5 65.9 o 5 8 54.4 54.5 2 59.6 59.2
J 72.3 70.5 3 99.0 100.2 1 7.0 3.7 3 6".5 63.8
o 7 7 25.1 25.7 . 33.8 32.0 2 50.5 50.) . 50.1t 48.8

IFc 1-Werte, die mit diesen Parametern berechnet wurden, sind fur
Bournonit in Tab. 4a, fUr Seligmannit in Tab. 4b zusammengefaBt.
In Tab. 5a bzw. 5b sind die Hauptachsen der Vibrationsellipsoide fur
Bournonit bzw. Seligmannit angegeben.

Beschreibung der Strukturen

Die Strukturen von Bournonit und Seligmannit sind isotyp.
Geringe Parameterunterschiede sind durch die kurzeren (As-S)-Ab-
stande im Seligmannit verglichen mit den (Sb-S)-Abstanden im
Bournonit bedingt. Die Atomabstande und Bindungswinkel sind in
den Tab.6a bzw. 6b und 7a bzw. 7b zusammengestellt. Die Struk-
tur von Seligmannit, parallel e bzw. b projiziert, ist in Fig.1 dar-
gestellt.

Pb(1), in spezieller Lage mit der Eigensymmetrie Os-m, besitzt in
beiden Sulfosalzen 8er-Koordination. Man kann dieses Koordinations-
polyeder als trigonales Prisma IIe, gebildet von S(3)-S(3)',
S(4)"-S(4)''', S(3)"-S(3)''', darstellen. Das Pb-Atom ist deutlich
auBerhalb des Zentrums des Prismas gelegen. Ungefahr senkrecht auf
der Prismenflache S(3)-S(3)'-S(3)"-S(3)'" steht die Bindung
Pb(1)-S(2)' und desgleichen auf der Prismenflache S(4)"-S(4)"'-
S(3)"-S(3)'" die Bindung Pb(l)-S(l) (Fig.2a). Eine ahnliche 8er-
Koordination haben die Pb-Atome in Hatchit (MARUMOund NOWACKI,
1967) und Wallisit (TAKEUCHI, OHMASAund NOWACKI, 1968).

Pb(2), in spezieller Lage, Eigensymmetric Os-m, hat in beiden
Sulfosalzen 7 er-Koordination. Dieses Koordinationspolyeder ist eben-
falls ein trigonales Prisma IIe. Die Prismenflachen werden von
S(4)"-S(4)''', S(3)"-S(3)'" und S(4)-S(4)' gebildet. Pb(2) befindet
sich deutlich auBerhalb des Zentrums des Prismas. Ungefahr senkrecht
auf der Prismenflache S(4)"-S(4)"', S(4)-S(4)' steht die Pb(2)-S(2)-
Bindung (Fig.2b). Eine ahnliche 7 er-Koordination haben die Pb-
Atome in Rathit-I (MARUMO und NOWACKI, 1965), Baumhauerit



B isotrop Achse B R cas",! cas
"'2

cas
"'3

Pb(1) 1,58A2 1 1,69A2 0,146A 0,587 0,809 0,000
2 1,62 0,143 - 0,809 0,587 0,000
3 1,44 0,135 0,000 0,000 1,000

Pb(2) 1,53 1 1,78 0,150 0,988 0,148 0,000
2 1,46 0,136 - 0,148 0,988 0,000
3 1,34 0,130 0,000 0,000 1,000

8b(1) 1,38 1 1,80 0,151 0,986 - 0,161 0,000
2 1,02 0,114 0,161 0,986 0,000
3 1,33 0,130 0,000 0,000 1,000

8b(2) 1,76 1 1,95 0,157 0,977 0,208 0,000
2 1,84 0,152 - 0,208 0,977 0,000
3 1,51 0,138 0,000 0,000 1,000

Cu 1,91 1 2,28 0,170 0,713 0,603 - 0,356
2 2,07 0,162 - 0,686 0,704 - 0,179
3 1,37 0,132 0,142 0,373 0,916

8(1) 1,51 1 2,09 0,163 0,972 0,231 0,000
2 1,06 0,115 - 0,231 0,972 0,000
3 1,38 0,132 0,000 0,000 1,000

8(2) 1,30 1 1,59 0,142 0,996 0,085 0,000
2 1,01 0,113 - 0,085 0,996 0,000
3 1,29 0,128 0,000 0,000 1,000

8(3) 1,46 1 1,26 0,126 0,959 - 0,260 - 0,102

2 2,09 0,162 0,280 0,878 0,386
3 1,03 0,114 - 0,010 - 0,399 0,916

8(4) 1,66 1 1,74 0,148 0,510 0,845 0,156

2 1,96 0,157 - 0,857 0,513 0,019

3 1,27 0,126 - 0,063 - 0,143 0,987
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Tabelle 5a. Achsenlange und Richtungscosinus (bezogen auf die Achsen a,b,c)
der V ibrationsellipsoide in Bournonit

(ENGEL und NOWACKI, 1969), Gratonit (RIBAR und NOWACKI, 1969),

Meneghinit (EULER und HELLNER, 1960) und Jamesonit (NnzEKI und

BUERGER, 1957).

Die As- bzw. Sb-Atome, in spezieller Lage mit der Eigensymmetrie
Cs-m, weisen die iibliche trigonal-pyramidale Koordination auf



I

B isotrop
I

Achse B
I

Vu~ COS(Xl COS(X2 COS(X3

Pb(l) 1,38A2 1 1,05A2 0,115A 0,992 0,126 0,000
2 1,49 0,137 - 0,126 0,992 0,000
3 1,59 0,142 0,000 0,000 1,000

Pb(2) 1,30 1 1,20 0,123 0,978 - 0,204 0,000
2 1,44 0,135 0,204 0,978 0,000
3 1,26 0,126 0,000 0,000 1,000

As(l) 1,05 1 0,81 0,101 0,837 0,547 0,000
2 1,16 0,121 - 0,547 0,837 0,000
3 1,18 0,122 0,000 0,000 1,000

As(2) 1,10 1 0,83 0,102 0,984 0,175 0,000
2 1,32 0,129 - 0,175 0,984 0,000
3 1,15 0,121 0,000 0,000 1,000

Cu 1,82 1 2,17 0,165 0,491 0,655 - 0,573
2 1,77 0,149 - 0,842 0,524 - 0,122
3 1,52 0,138 0,220 0,543 0,809

8(1) 1,31 1 1,28 0,127 0,999 0,032 0,000
2 1,37 0,132 - 0,032 0,999 0,000
3 1,27 0,127 0,000 0,000 1,000

8(2) 1,13 1 0,89 0,106 0,912 0,409 0,000
2 1,19 0,122 - 0,409 0,912 0,000
3 1,30 0,128 0,000 0,000 1,000

8(3) 1,41 1 1,43 0,134 0,167 0,217 - 0,961
2 1,03 0,114 - 0,798 0,601 - 0,003
3 1,76 0,149 0,577 0,768 0,274

8(4) 1,38 1 1,44 0,135 0,534 0,701 - 0,470
2 1,56 0,140 - 0,675 0,689 0,261

I 3
I

1,13 0,119 0,508 0,178 0,842
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Tabelle 5b. Achsenlange und Richtungscosinus (bezogen auf die Achsen a,b,c)
der V ibrationsellipsoide in Seligmannit

(Fig.2c). Die AsSa- bzw. SbSa-Pyramiden sind voneinander getrennt,
wie dies bei einem Verhaltnis van S:As bzw. Sb = rp = 3 bei der
Zugehorigkeit zur Gruppe II.at entsprechend der Klassifikation der
Sulfosalze van NOWACKI (1968/69) sein muB. Der mittlere (As-S)-
Abstand van 2,296 bzw. 2,271 A ist in guter Ubereinstimmung mit



Pb(1) Pb(2)

8(3)" 2,825::1:: 0,005A. 8(2) 2,823 ::I::0,007 A.

8(3)''' 2,825 ::I::0,005 8(4)" 2,866 ::I::0,005
8(1) 2,851 ::I::0,008 8(4)'" 2,866 ::I::0,005

8(2)' 3,048::1:: 0,007 8(4) 3,205 ::I::0,005

8(4)" 3,466::1:: 0,005 8(4)' 3,205 ::I::0,005
8( 4)''' 3,466 ::I::0,005 8(3)" 3,330::1:: 0,005
8(3) 3,584::1:: 0,005 8(3)'" 3,330 ::I::0,005

8(3)' 3,584 ::I::0,005

8b(1) 8b(2)

8(3)" 2,492 ::I::0,005 8(4)" 2,390::1:: 0,006

8(3)''' 2,492 ::I::0,005 8(4)''' 2,390::1:: 0,006
8(2) 2,523 ::I::0,007 8(1) 2,448 ::I::0,008

Cu

8(1) 2,292 ::I::0,006
8(3) 2,335 ::I::0,007
8(2) 2,339 ::I::0,005
8(4) 2,405 ::I::0,006

8(1) 8(2)

Cu 2,292 ::I::0,006 Cu 2,339 ::I::0,005

Cu' 2,292::1:: 0,006 Cn' 2,339 ::I::0,005
8b(2) 2,448 ::I::0,008 8b(1) 2,523 ::I::0,007
Pb(1) 2,851 ::I::0,008 Pb(2) 2,823 ::I::0,007

Pb(1)' 3,048 ::I::0,007

8(3) 8(4)

Cu 2,335 ::I::0,007 8b(2)' 2,390::1:: 0,006
8b(1)' 2,492 ::I::0,005 Cu 2,405 ::I::0,006
Pb(1)' 2,825 ::I::0,005 Pb(2)' 2,866::1:: 0,005
Pb(2)' 3,330::1:: 0,005 Pb(2) 3,205 ::I::0,005
Pb(1) 3,584::1:: 0,005 Pb(1 )' 3,466::1:: 0,005
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Tabelle 6a. Zwischenatomare Abstande in Bournonit

demjenigen bei kovalenter Bindung [nach PAULING (1964) 1,21 +
1,04 = 2,25 A]; desgleichen der mittlere (Sb-S)-Abstand von 2,502
bzw. 2,409 (1,41 + 1,04 = 2,45 A). Die Cu-Atome, in allgemeiner
Lage, sind leicht-deformiert tetraedrisch von vier S-Atomen umgeben
(Fig. 3d). Die Cu-Tetraeder sind iiber Ecken miteinander in Richtung
der c-Achse verkniipft. Der mittlere (Cu-S)-Abstand von 2,342 bzw.
2,330 A stimmt gut mit demjenigen bei kovalenter Bindung (1,35 +



Pb(1) Pb(2)

8(1) 2,791 ::!:0,004 8(2) 2,816::!: 0,003
8(3)" 2,831 ::!:0,003 8(4)" 2,873 ::!:0,003

8(3)''' 2,831 ::!:0,003 8(4)'" 2,873 ::!:0,003

8(2)' 3,036 ::!:0,003 8(4) 3,142::!: 0,003
8(4)" 3,391 ::!:0,002 8(4)' 3,142::!: 0,003

8(4)''' 3,391 ::!:0,002 8(3)" 3,299 ::!:0,003
8(3) 3,584 ::!:0,003 8(3)''' 3,299 ::!:0,003

8(3)' 3,584 ::!:0,003

As(1) As(2)

8(3)" 2,294 ::!:0,003 8(1) 2,263 ::!:0,004

8(3)''' 2,294 ::!:0,003 8(4)" 2,275 ::!:0,003
8(2) 2,301 ::!:0,004 8(4)''' 2,275 ::!:0,003

Cu

8(1) 2,261 ::!:0,003
8(3) 2,334 ::!:0,003
8(2) 2,341 ::!:0,002
8(4) 2,383 ::!:0,003

8(1) 8(2)

Cu 2,261 ::!:0,003 As(1) 2,301 ::!:0,004

Cu' 2,261 ::!:0,003 Cu 2,341 ::!:0,002
As(2) 2,263 ::!:0,004 Cu' 2,341 ::!:0,002
Pb(1) 2,791 ::!:0,004 Pb(2) 2,816::!: 0,003

Pb(1)' 3,036 ::!:0,003

8(3) 8(4)

As(1)' 2,294 ::!:0,003 As(2)' 2,275 ::!:0,003
Cu 2,334 ::!:0,003 Cu 2,383 ::!:0,003
Pb(1)' 2,831 ::!:0,003 Pb(2)' 2,873 ::!:0,003
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Tabelle 6b. Zwischenatomare Abstiinde in Seligmannit

Pb(2)'
Pb(1)

3,299 ::!: 0,003

3,584 ::!: 0,003

Pb(2)

Pb(1)'
3,142 ::!: 0,003

3,391 ::!: 0,002

1,04 = 2,39 A) iiberein. Der rnittlere Tetraederwinkel berechnet sich
zu 109,440 bzw. 109,400 (theoretisch 109,470).

Die Koordinationspolyeder urn die vier S-Atorne sind in Fig.3e-h
dargestellt. Das S(1)-Atorn ist deforrniert tetraedrisch von Cu, Cu',
Sb(2) bzw. As(2) und Pb(1) urngeben. Der rnittlere Tetraeder-Winkel
ist 107,330 bzw. 108,010. S(2) ist deforrniert trigonal-bipyrarnidal von
mnf Metallatornen urngeben. Cu, As bzw. Sb, Cu' bilden die Basis,



Pb(1)

8(3)" -Pb(1)-8(3)''' 92,74::J::0,19°
-8(1) 81,07 ::J::0,14
-8(2)' 80,73::J::0,17
-8(4)" 94,30::J:: 0,16
-8(4)''' 146,00::J:: 0,33
-8(3) 93,01 ::J::0,15
-8(3)' 143,16::J:: 0,22

8(3)''' -Pb(1)-8(1) 81,07::J::0,19
8(3)'" -Pb(1)-8(3)' 93,01 ::J::0,15
8(1) -Pb(1)-8(2)' 153,51 ::J::0,43
8(2)' -Pb(1)-8(4)" 133,23 ::J::0,09
8(4)" -Pb(1)-8(4)'" 62,77::J::0,16
8(4)''' -Pb(l )-8(3) 100,84::J:: 0,12
8(3) -Pb(1)-8(3)' 62,19::J:: 0,15

8b(1)

8(3)" -8b(1)-8(3)''' 95,91 ::J::0,22
8(3)" -8b(1)-8(2) 90,54::J:: 0,18
8(3)''' -8b(1)-8(2) 90,54::J:: 0,18

Cu

8(1) -Cu -8(3) 110,12::J:: 0,27
-8(2) 114,60::J:: 0,36
-8(4) 107,83::J:: 0,22

8(3) -Cu -8(2) 109,10::J:: 0,27
-8(4) 114,17::J::0,10

8(2) -Cu -8(4) loo,84::J:: 0,28

8(1)

Cu -8(1)-Cu' 111,98::J::0,22°
-8b(2) 97,85 ::J::0,25
-Pb(l) 122,68 ::J::0,20

Cu' -8(1)-8b(2) 97,85::J:: 0,21
-Pb(l) 122,68 ::J::0,27

8b(2) -8(1)-Pb(1) 90,96 ::J::0,01
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Tabelle 7a. Bindungswinkel in Bournonit

Pb(2)

8(2) -Pb(2)-8(4)"

_8(4)'"
-8(4)

-8(4)'
-8(3)"

-8(3)'''
8(4)" -Pb(2)-8(4)'''
8(4)" -Pb(2)-8(3)'''

8(4)''' -Pb(2)-8(4)
8(4) -Pb(2)-8(4)'

8(4)' -Pb(2)-8(3)"
8(3)" -Pb(2)-8(3)'''

83,21 ::J::0,15°

83,21 ::J::0,15

74,39::J:: 0,12

74,39::J:: 0,12

144,03 ::J::0,36

144,03::J:: 0,26

93,67 ::J::0,19

128,97 ::J::0,12

154,88 ::J::0,55

68,55::J:: 0,17

112,48 ::J::0,13

67,52 ::J::0,16

8b(2)

8(4)" -8b(2)-8(4)'''
8(4)" -8b(2)-8(1)

8(4)'" -8b(2)-8(1)

98,09 ::J::0,24

93,97 ::J::0,20

93,97 ::J::0,21

8(2)

Cu -8(2)-Cu'
-8b(1)
-Pb(2)
-Pb(l)'

Cu' -8(2)- 8b(1)
-Pb(2)

-Pb(l)'
8b(1) -8(2)-Pb(2)

-Pb(l)'

117,13::J::0,23°

120,35 ::J::0,30

91,54::J:: 0,18

80,71 ::J::0,19

120,35 ::J::0,20

91,54::J:: 0,19

80,71 ::J::0,16

101,32 ::J::0,04

93,72 ::J::0,01



8(1) -Pb(1)-8(3)" 82,65 ::!:0,08 0 8(2) -Pb(2)-8(4)" 83,47::!:0,07°
-8(3)''' 82,65 ::!:0,10 -8(4)'" 83,47 ::!:0,08
-8(2)' 156,17 ::!:0,24 -8(4) 75,71 ::!:0,05
-8(4)" 65,91 ::!:0,03 -8(4)' 75;71 ::!:0,07

-8(4)''' 65,91 ::!:0,10 -8(3)" 146,79 ::!:0,21
-8(3) 136,97 ::!:0,18 -8(3)'" 146,79 ::!:0,14
-8(3)' 136,97 ::!:0,05 8(4)" -Pb(2)-8(4)''' 94,01 ::!:0,10

8(3)" -Pb(1)-8(3)''' 93,73::!: 0,10 8( 4)" -Pb(2)-8(3)'" 125,01 ::!:0,06
8(3)" -Pb(1)-8(3)' 140,34::!: 0,11 8(4)'" -Pb(2)-8(4) 155,45 ::!:0,31

8(3)''' -Pb(1)-8(2)' 81,11 ::!:0,06 8(4) -Pb(2)-8(4)' 66,18::!: 0,10
8(2)' -Pb(1)-8(4)" 132,86 ::!:0,04 8(4)' -Pb(2)-8(3)" 112,85::!:0,07
8(4)" -Pb(1)-8(4)'" 60,76 ::!:0,09 8(3)" -Pb(2)-8(3)'" 64,10::!: 0,09
8(4)''' -Pb(1)-8(3) 100,56 ::!:0,06
8(3) -Pb(1)-8(3)' 58,48 ::!:0,09

As(l) As(2)

8(3)" -As(1)-8(3)'" 99,47 ::!:0,13 8(1) -As(2)-8(4)" 97,09::!: 0,12
8(3)" -As(1)-8(2) 96,16 ::!:0,10 8(1) -As(2)-8(4)'" 97,09::!: 0,13
8(3)'" -As(1)-8(2) 96,16::!: 0,12 8(4)" -As(2)-8(4)'" 97,89::!: 0,14

Cu

8(1) -Cu -8(3) 112,21 ::!:0,16
-8(2) 112,39::!: 0,18
-8(4) 108,51 ::!:0,12

8(3) -Cu -8(2) 109,49 ::!:0,15
-8(4) 111,99 ::!:0,05

8(2) -Cu -8(4) 101,79 ::!:0,15

Verfeinerung der Kristallstruktur von Bournonit und 8eligmannit 411

Tabelle 7a. (Fortsetzung)

8(3) 8(4)

Cu -8(3)- 8b(1)'
-Pb(l)'
-Pb(2)'

8b(1)' -8(3)-Pb(1)'
-Pb(2)'
-Pb(l)

Pb(l)' -8(3)-Pb(1)
Pb(2)' -8(3)-Pb(1)

94,82 ::!: 0,22

85,76 ::!: 0,21

66,50::!: 0,19

94,79 ::!: 0,05

95,56 ::!: 0,25

82,27 ::!: 0,21

136,48::!: 0,10

71,80::!: 0,19

8b(2)' -8(4)-Cu
-Pb(2)'
-Pb(2)

-Pb(l)'
Cu -8(4)-Pb(2)'

-Pb(2)
Pb(2)' -8(4)-Pb(1)'
Pb(2) -8(4)-Pb(1)'

87,57 ::!: 0,20

96,18 ::!: 0,06

94,31 ::!: 0,27

78,25 ::!: 0,22

74,61 ::!: 0,19

81,56::!:0,17

131,22::!: 0,08

74,84::!: 0,18

Tabelle 7b. Bindungswinkel in Seligmannit

Pb(l) Pb(2)
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8(1)

Tabelle 7b. (Fortsetzung)

8(2)

Cu -8(1)-Cu'
-As(2)
-Pb(l)

Cu' -8(1)-As(2)
-Pb(l)

As(2)-8(1)-Pb(1)

108,94::f::0,11°

100,85 ::f::0,15

123,03 ::f::0,10

100,85 ::f::0,12

123,03 ::f::0,14

91,34 ::f::0,01

As(1)-8(2)-Cu

-Cu'
-Pb(2)

-Pb(l)'
Cu -8(2)-Cu'

-Pb(2)

-Pb(l)'

Cu' -8(2)--Pb(2)
-Pb(l)'

8(3)

121,30::f:: 0,19°

121,30::f:: 0,11

105,84::f:: 0,03

92,95 ::f::0,01

115,19::f:: 0,12

89,09 ::f::0,09

80,92 ::f::0,09

89,09 ::f::0,09

80,92 ::f::0,08

8(4)

As(l)' -8(3)-Cu
-Pb(l)'
-Pb(2)'
-Pb(l)

Cu -8(3)-Pb(1)'
-Pb(2)'

Pb(l)' -8(3)-Pb(1)
Pb(2)' -8(3)-Pb(1)

99,27 ::f::0,13

97,57 ::f::0,05

97,06::f:: 0,15

79,93::f::0,12

85,61 ::f::0,12

68,47 ::f::0,10

135,28 ::f::0,06

71,00::f:: 0,10

As(2)'-8(4)-Cu
-Pb(2)'
-Pb(2)

-Pb(l)'
Cu -8(4)-Pb(2)'

-Pb(2)
Pb(2)' -8(4)-Pb(1)'
Pb(2) -8(4)-Pb(1)'

92,77 ::f::0,10

96,37 ::f::0,05

96,39 ::f::0,16

77,00::f:: 0,12

76,26::f:: 0,11

80,99 ::f::0,09

129,20 ::f::0,04

75,47 ::f::0,09

wahrend Pb(l)' und Pb(2) an der Spitze liegen. Die Koordinations-
polyeder um die S(3)- und S(4)-Atome sind stark deformierte vier-
seitige Pyramiden. Beim S(3)-Polyeder bilden Qu, Pb(l)', Pb(2)',
Pb(l) die Basis mit Sb(l)' bzw. As(l)' an der Spitze. Die Basis des

Tabelle 8. (8-8)-Abstande

in den 8b.Pyramiden des Bournonits in den As-Pyramiden des 8eligmannits

8b(1)-Pyramide As(l)-Pyramide

8(2) -8(3)"
8(2) -8(3)'''

8(3)" -8(3)'''

3,563 ::f::0,008A

3,563 ::f::0,008

3,699 ::f::0,008

8(2) -8(3)"
8(2) -8(3)'''

8(3)" -8(3)'"

3,420 ::f::0,004A

3,420 ::f::0,004

3,502 ::f::0,004

8b(2)-Pyramide As(2)-Pyramide

8(1) -8(4)"
8(1) -8(4)'"

8(4)" -8(4)'"

3,538 ::f::0,009A

3,538 ::f::0,009

3,611 ::f::0,009

8(1) -8(4)"
8(1) -8(4)'''

8(4)" -8(4)'"

3,401 ::f::0,004A

3,401 ::f::0,004

3,431 ::f::0,004
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Os
OPb
o As
o CU

a)

c

t Os
OPb
o As
o Cu

b)

Fig. 1. a) Projektion der Struktur von Seligmannit parallel c; b) parallel b
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c)

5(7)

Fig.2a-d. Koordination der Pb., Sb- bzw. As- und Cu-Atome in Bournonit
und Seligmannit

As(1)'

Pb(2)'

As(1}

Cu

Fig.2e-h. Koordination der S-Atome in Bournonit und Seligmannit



Tabelle 9. Metall-Metall-Abstiinde in Bournonit und Seligmannit

Bournonit Seligmannit

Pb(1)-Cu"
} 3,530 ::!: 0,004A

Pb(1)-Cu"
}

3,529 ::!: 0,002A
-Cu'" c

//1
- u

-Sb(2) 3,789 ::!: 0,002 -As(2) 3,634 ::!: 0,002

-Sb(1) 3,921 ::!: 0,001 -As(1) 3,872 ::!: 0,001

-Pb(2)' 4,060 ::!: 0,001 -As(1)' 3,903 ::!: 0,002

- Sb(1)' 4,081 ::!: 0,002 -Pb(2)' 4,004 ::!: 0,001

-Cu
}

-Cu
}-Cu'

4,521 ::!: 0,004
-Cu'

4,448 ::!: 0,002

Pb(2)-Cu"
} 3,216::!: 0,004

Pb(2)-Cu"
} 3,268 ::!: 0,002-CU/II C

//1
- U

-Cu
}

-Cu
}-Cu'

3,715 ::!:0,004
-Cu'

3,634 ::!: 0,002

-Sb(2) 3,925 ::!: 0,001 -As (2) 3,857 ::!: 0,001

-Pb(1)' 4,060::!: 0,001 -Pb(1)' 4,004::!: 0,001

-Sb(1) 4,139 ::!: 0,002 -As (2)' 4,079 ::!: 0,002

-Sb(2)' 4,140::!: 0,003 -As(1) 4,095 ::!: 0,002

Sb(1)-Cu"
} 3,556 ::!: 0,004

As(1)-Cu"
}

3,527 ::!: 0,002-Cu'/! C III
- U

-Cu
}

-Cu 1
-Cu'

4,220 ::!:0,004
-Cu' f

4,046 ::!:0,002

Sb(2)-Cu"
} 3,319::!: 0,004

As(2)-Cu"
} 3,373 ::!:0,002

-Ou'" -CUIIl

-Cu
}

-Cu
}-Cu'

3,575 ::!:0,004
-Cu'

3,487 ::!:0,002

Summe der Metallradien:
Pb-Pb: 3,408 A; Pb-Sb: 3,361 A; Pb-As: 3,180 A;
Pb-Cu: 2,980 A; Sb-Cu: 2,933 A; As-Cu: 2,752 A.
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S(4)-Polyeders bilden Cu, Pb(2)', Pb(2), Pb(l)' mit Sb(2)' bzw. As(2)'
an der Spitze. S(3) und S(4) liegen etwas unterhalb der Basis.

Die (S-S)-Abstande in den Sb- bzw. As-Polyedern sind in Tab. 8
zusammengestellt. Diese Abstande sind vergleichbar mit dem van-
der-Waalsschen Bindungsabstand von 3,70 A nach PAULING.

(Metall-Metall)-Abstande sind in Tab. 9 enthalten. Die (Me-Me)-
Abstande sind durchwegs groBer als die Summe der Metallradien. Die
(Me-Me)-Bindungen tragen jedoch auch zur Bindung im Kristall bei.
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Das Koordinationspolyeder urn Pb(2) besitzt mit fiinf Pb(l)-
Polyedern eine gemeinsame Ecke, und mit einem sechsten Pb( 1) eine
gemeinsame Flache (4 Schwefelatome gemeinsam). Die Pb(2)-Polyeder
sind miteinander iiber gemeinsame Ecken verkniipft, desgleichen die
Pb(1)-Polyeder. Die Sb(l)- bzw. As(l)-Pyramiden haben sowohl mit
den Pb(l)-, als auch mit den Pb(2)-Polyedern eine gemeinsame Kante,
auBerdem noch eine gemeinsame Ecke mit einem Cu-Tetraeder. Die
Verkniipfung der Sb(2)- bzw. As(2)-Pyramiden ist genau gleich. Die
Pyramiden sind isoliert (kein gemeinsames Schwefelatom). Sie sind
lediglich iiber die Cu-Tetraeder und Pb-Polyeder miteinander ver-
kniipft. Die Cu-Tetraeder sind iiber Ecken (in Form einer Zickzack-
Kette) miteinander in Richtung der c-Achse verkniipft.

Vergleicht man die Projektionen der Strukturen von Bournonit
und Seligmannit mit der des Aikinits (PbCuBiS3), so stellt man fest,
daB die Schweratom- und Schwefellagen gut iibereinstimmen. Beim
dreidimensionalen Vergleich ergeben sich jedoch betrachtliche Unter-
schiede. Wahrend beim Bournonit und Seligmannit die Punktlagen
in der c-Richtung wechselweise durch Pb und Sb bzw. Pb und As
besetzt sind, wenn man von kleinen Abweichungen absieht, so liegen
beim Aikinit -Pb-S-Pb-S- und -Bi-S-Bi-S-Ketten vor. Das Kupfer
besetzt in den drei Strukturen die gleichen tetraedrischen Liicken
(OHMASAund NOWACKI, 1969).

Die Ergebnisse dieser Arbeit iiber Seligmannit stehen in Uberein-
stimmung mit denjenigen von TAKEUCHI und HAGA (1970).

Wir sind Herrn Dr. P. ENGEL (Bern) und Herrn Dr. B. RIBAR
(jetzt Sarajevo) fiir verschiedene Hilfe sehr zu Dank verpflichtet.
Die Untersuchung wurde unterstiitzt vom Schweizerischen National-
fonds (Projekt Nr.3508), von der Kommission zur F6rderung der
wissenschaftlichen Forschung (Projekte Nr. 384/386) und von der
Stiftung Entwicklungsfonds Seltene Metalle, wofiir an dieser Stelle
bestens gedankt sei.
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