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EFG International ouswide service and technical support
30 Years of Experience with X-Ray Diffraction.

Unsere Haupgebiete:

- Sonderkonstruktionen von hochpriizisen
Réntgendiffraktometern und Generatoren,

- Ausrilstungen fir die Quarziechnik.

- Hilfseinrichtungen fiir Forschung und Entwicklung.

Justier-Laser 2

Extracts from our main production line:

Réntgenrdhre

- Customized high precision X-ray diffractiometer.
Justier-Laser 1

- X-ray sorting sysiems for round quartz blanks,
Mefpunkt - Special equipment for research and developments.
Probenhalter

13 Achsen GroBgoniometer

Multi-axis large scale goniometer

Sortieranlage fiir die Giiterkonstanten Priizisionsgoniometer
Schwin roduktion
Quartz sorting system for round quarnz blanks High precision lattice parameter goniometer

EFG Dueppelstrasse 13 Tel:++ (49) 3080270 77
14163 Berlin GERMANY  Fax: ++ (49) 30 802 23 55

Vertretung der Firma RIGAKU fiir die neven B or und Berfin: Dy i Pulver-Diffrakti und Sonder-Zubehdr.




Die Arbeitskreise der

DGK berichten



R-AXIS II

The Rigaku R-AXIS Il arca detector dilfrac-
tometer utilizes Fuji imaging plate technol-
ogy for the measurement of single crystal
X-ray diffraction data. Important features
include:

» Dual-plate design for simultancous
exposure and readout.

* Fully integrated systems including
area detector, optics (inonochromator
or mirror-mirror), and rotating anode
gcncmtor,

AFC7

The Rigaku AFCT single crystal dilfractometer
is the ultimate instrument for the collection of
X-ray diffraction data. Important features
include:

* High-speed stepper motors
(2000%/min).

= Computer-controlled receiving
aperture,

= Integrated alignment stage.

+ Flexibility of X-ray source—scaled
lube or rotating unode generator
available.

I t l{ ;( ;MOLECULJ\R

STRUCTURE
CORPORATION

Y300 Research Forest Dirive Malecalar Structie Corporanica

The Woodisnds. Texss 77381 Censseshaumer Weg 6
Tel TIV3I63-1033 WADHT2 Desseldor!
Tehes $5-9314 (MOLECULAR)

Fax TI3292-2472 Td 2142477

Pax 211047 91 919

+ Full line of accessories available,
including 20 stages, He beam paths,
video systems, and low-lemperature
devices.

Molecular Structure Corporation is the North American
and European representative for Rigaku single crystal
products. Please call us to arrange for a demonsiration in
our application laboratory.




~NEW
" Ways to Enhance Your Perforrmance

11
Easy to Align Focussing mirror system for the

11 R-AXIS imaging plate area detector system

= 3-4fold flux improvement as compared to a
J .l monochromated beam
.I .l + Pt and Ni plated B0mm and 1&80mm double

focussing mirmor optics assembly in He
chamber with leaded plexiglass front window

Mirror Optics « remote controlled transiation, curvature. and
ceam sgiitter for each mirror

+ remote controlled aftenuator and flucrescent
screen wheel inside the He filled chamber

= collimator has x and y adjustment for
alignment

« phiaxis assembly of R-AXIS has transiation
adjustment for alignment

Fully automated protein crystal growth system

+ PC driven with a menu user interface that
controls all of the crystal preparation
activities, ond calculates the dilutions and
dehydration levels chosen by the operator

+ high precision xyz robotics

+ 18 high precision microsyringes which
allows a wide pH range and/or other
ingredient selections

« sitting or sandwich drop method utilizing
the ACA plates

+ ‘automatic dispensing of plates and cover
slips with robotics arm for plate greasing,
cover slip manipulation, and fine and
course syringes

+ reservoir dilution holding device
+ delivery and vortex mixing station

ROBOTex

+ syringe cleaning station

+ temperature controlled or inert
atmosphere systems (optional)

+ complete record keeping system
implemented by bar coding each
crystallization plate, and storing
crystallization detalls and visual information

in a data file
Molecular Structure Corparation  Maolecular Structure Corporation
| b I: ;‘ MOLECLLAR 3200 Rescarch Forest Drive Grossenbuumer Weg h .. .. .
STRUCTURE The Woodlands, Texas 77381 40472 Didsseldorf
CORPORATION Tel T13/363-1033 Germany

Fax 713364-3628 Tel 21174241 77
BOOSR- 2379 Fax 21147 91 919



Protokoll der Mitgliederversammiung 1994

Ort: ECM-15 in Dresden, Seminarraum D186,
Physikgebaude

Zeit: Dienstag, den 30. August 1994, 21:30 - 22:10 Uhr

Teilnehmer: 10 Mitglieder des AK It. Anwesenheitsliste

1 Tatigkeitsbericht des Sprechers

U. Heinemann berichtet Gber die Beteiligung des AK an den Jahrestagungen
der DGK in Mainz und Bochum, jeweils mit eigenem Programm, und (ber
die Vorbereitung einer gemeinsamen Tagung 1995 mit der Deutschen Ge-
sellschaft fiir Biophysik, siehe auch Punkt 3.

4 Neuwahlen von Sprecher und stellvertretendem Sprecher

Die bisherigen Sprecher (U. Heinemann, Berlin) und stellvertretenden Spre-
cher (W. Hinrichs, Berlin) stehen flr eine Wiederwahl nicht zur Verfiigung.
Fur die Dauer von zwei Jahren werden nach kurzer Aussprache jeweils
einstimmig gewahit

Als Sprecher: Als Stellvertreter:
Dr. Hans-Dieter Bartunik Prof. Dr. Wolfgang Hohne
MPG-ASMB Institut fiir Biochemie
c/o DESY Humboldt-

Universitat zu Berlin
NotkestraBe 85 Hessische StraBBe 3-4
22607 Hamburg 10115 Berlin
= 040 8998 2801 ® 030 28026119
B4 040 8998 2821 4 030 2802 6252

H.-D. Bartunik und W. Héhne nehmen die Wahl an.



3. Gemeinsame Tagung 1995 des Arbeitskreises mit der Deutschen
Gesellschaft fiir Biophysik

Als gemeinsame Veranstaltung des AK mit der Sektion "Molekularbiophysik"
der Deutschen Gesellschaft fiir Biophysik wird in der Zeit vom 11. bis 14,
Mai 1995 im Kloster Hinfeld (Hessen) eine Tagung iiber Molekularbiophysik
und Kristallographie biologischer Makromolekiile veranstaliet. Der vorge-
schlagene thematische Schwerpunkt "Polymorphie und
Konformationsflexibilitat biologischer Makromolekiile" wurde gebilligt. Die
Organisations- und Programmkomitees wurden diskutiert und teilweise er-
ganzt. Die Vorbereitung der Tagung liegt in der Hand von Prof. Dr. G.
Damaschun (Berlin) fiir die Dt. Ges. fiir Biophysik und von U. Heinemann fir
den AK. Einladungen werden in Kiirze ergehen. Das Klosier bietet etwa 150
Teilnehmem Platz.

4. Verschiedenes

Den bisherigen Sprechern wurde fir die geleistete Arbeit gedankt. Der
Wunsch, die Kristallographie biologischer Molekiile in der DGK weiter zu
verankern und zu stérken, wurde von allen Teilnehmern geteilt.

Berlin, 24.8.1994

U. Heinemann

Forschungsgruppe Kristallographie
Max-Delbriick-Centrum, Berlin



Das Guinier Diffraktometer G600
macht Schluf® mit

G642: Flache Pulverproben bei Zimmertemperatur
G644: Kapillaren bis 900°C
G645 Flache Pulverproben von 300 bis 10 K

G653: Feste Proben bei Zimmertemperatur, streifender
Einfall von 0 bis 10°

Programmpaket HUDI: Schrittmotorsteuerung, Erfassung der Megdaten direkt oder im Hintergrund,
Temperaturkontrolle, Datenformat binsr oder ASCIl (FORT4 fr Rietveld), automatische oder manuelle
Peaksuche, 4 Peakfit-Funktionen, Peakfiles.

Indizierung und Verfeinerung der Gitterkonstanten (Least Squares Fit), Winkelkorrektur mit innerem
Standard, Rietveld Programm.

MHUBER DIFFRAKTIONSTECHNIK GMBH, D-83253 RIMSTING, GERMANY
TEL. (49)(0)8051 4472, FAX. (49)(0)8051 61680



Deutsche Gesellschaft fiir Kristallographie
Arbeitskreis
Nichtkristalline und Partiellkristalline Strukturen

Einladung

Workshop
Modellierung nichtkristalliner Strukturen

am
08. Marz 1995
in
Darmstadt
zur 3. Jahrestagung der DGK

Programm:

1. Miiller, Bernd: Probleme der Modellierung nichtkristalliner Strukturen

2. Diskussion

3. Hoppe, Uwe: Die Reverse Monte-Carlo-Methode zur Modellierung nichtkristalliner

Strukturen
4. Diskussion

5. Kurzbeitrige je 15 min zur Thematik mit Diskussion

Vorbereitete Diskussionsbeitrige sind erwiinscht. Formlose Anmeldung bis 24. 02. 1995

(Titel und Autor(en)) an:

Dr. Bernd Miiller

Institut fiir Physikalische Chemie der FSU
Lessingstr. 10

07743 Jena

Tel.: (03641) 636060; Fax: (03641) 636118
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Deutsche Gesellschaft fiir Kristallographie
Arbeitskreis
Nichtkristalline und Partiellkristalline Strukturen

Vorankiindigung

XVI. (3.) Arbeitstagung
Strukturuntersuchungen

an
nichtkristallinen und partiellkristallinen Stoffen

vom 26. bis 30. September 1995
in
Schmiedefeld am Rennsteig (Thiiringen)

Themenschwerpunkte - Trends und Forschungsfortschritte:

s Strukturen der anorganischen und organischen Polymere, der Gliser, der Schmelzen,
Fliissigkeiten und Fliissigkristalle sowie diinner Schichten, von Defekten und nanokri-
stalliner Bereiche

o Methoden der Strukturanalyse und -modelliering sowie Beitrdge zur Strukturtheorie

e Generierung und Stabilisierung nichtkristalliner und partiellkristalliner Stoffe

Anmeldeschlufy fiir Beitrige (Vortrige, Poster): 30. 06. 1995

Anmeldungen und Riickfragen an:

Dr. Bernd Miiller

Institut fiir Physikalische Chemie der FSU
Lessingstr. 10

07743 Jena

Tel.: (03641) 636060; Fax: (03641) 636118

12



Anmeldung
Zur
XVI (3.) Arbeitstagung
Strukturuntersuchungen an nichtkristallinen und partiellkristallinen
Stoffen
vom
26. bis 30. September 1995 in Schmiedefeld am Rennsteig (Thiiringen}

VOrnamelii s o e R s e i 2 et s A S et i 4 RS A s MRS L e e AT

TRSEIEERONE | o i ainis worme iy s e SR e it I o R T A ey

Anmeldeschlu zur Tagung: 10. September 1995
Anmeldungen fiir Beitrége bis: 30. Juni 1995

Kostenpauschale fiir 4 Ulbernachtung und Vollpension: 250,- DM
Tagungsgebiihren: 50,- DM fiir Mitgliederlnnen der DGK; sonst 75,- DM,
20,- DM fiir StudentInnen.

Anmeldeformular fiir XVI. Arbeitstagung bitte schicken an:
Dr. B. Miller
Institut fiir Physikalische Chemie der Friedrich-Schiller- Universitiat Jena

Lessingstrafie 10, 07743 Jena
Tel.: (03641) 636060, Fax: (03641) 636118
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STOE STOE SINGLE CRYSTAL
DIFFRACTOMETER SYSTEMS

STADI 4

Collect your precise single crystal
data on our STADI 4 with its
unsurpassed mechanical precision
and reliability.

The new menu operated software
package running on PCs under
Windows™ provides maximum
comfort for diffractometer control
and data handling.

Try our new program "X-step”
for structure solutions.

IPDS

Collect and evaluate your complete
single crystal data sets within few
hours on our IMAGING PLATE
DIFFRACTION SYSTEM,

Our complete menu operated soft-
ware package includes also routines
for absorption correction and runs
on DEC Alpha Workstations.

The Oxford Cryostream low temperature attachment is used on all STOE diffractometers.

Test measurements of your crystals in our application laboratory can be arranged to become
convinced of the high performance of the STADI 4 and the IPDS and the guality of the results.

STOE & CIE GmbH, Hilpertstr. 10, D 64295 Darmstadt
P.O. Box 101302, D 64213 Darmstadt
Phone (.49).6151/891225 + 899174 FAX (.49).6151/891293



ARBEITSKREIS MOLEKULVERBINDUNGEN 1993/1994

Nach den Weichenstellungen der letzten Jahre, die eng verkniipft mit der Griindung der DGK
und der Wiederbelebung des Arbeitskreises "Kristallstrukturanalyse von Molekiilverbindun-
gen" (KSAM) der GDCh waren, konnte der Arbeitskreis "Molekiilverbindungen" der DGK
schon im gesamten Jahr 1993 in ruhigerem Fahrwasser, aber nicht ohne Aktivititen, seinen
Zielen, der Vertretung der Interessen der Molekiilkristallographen, nachgehen.

Um es noch einmal kurz zusammenzufassen: Der AK Molekilverbindungen und der KSAM
operieren praktisch deckungsgieich, was auf organisatorischer Seite durch Vorstinde erleich-
tert wird, denen ausschlieBlich Mitglieder beider Arbeitskreise angehoren. Es wird ange-
strebt, mindestens einmal im Jahr eine Tagungsveranstaliung abzuhalten, was durch die
wechselseitige Organisation durch beide Arbeitskreise deutlich erleichtert wird.

Ankniipfend an alte, aber lange unterbrochene KSAM-Traditionen wurde vom 1.-4. Juni
1993 von G. Sheldrick in bewahrter Manier ein Workshop in Gottingen iiber Kristallstruktur-
analyse von Molekiilverbindungen unter besonderer Beriicksichtigung der Strukturverfeine-
rung mit SHELXL-93 veranstaltet. Die grofe Teilnehmerzahl von 170 (!!) spricht unmittelbar
fiir die Attraktivitit der Veranstaltung. Das duBerst respektable Programm einschlieBlich zahl-
reicher Vortragender aus dem Ausland, die wie immer excellente Organisation und die stu-
dentenfreundlichen Teilnahmegebiihren und Ubernachtungspreise taten ein weiteres um die
Veranstaltung zu einem vollen Erfolg werden zu lassen.

Im Mai 1994 fand zum vierten Mal die Tagung "Computational Methods in Chemical De-
sign” statt, diesmal allerdings nicht wie die vorangegangenen in SchloB Elmau sondem in
Kloster Irsee bei Kaufbeuren, was sich auch im neuen Kiirzel "CMCD 4" (statt frither Elmau
1-3) niederschlug. Tagung und Organisation waren ausgesprochen international (Organisa-
toren: C. Kriiger, J. Stezowski, G. Miiller; 130 Teilnehmer aus 23 Lindern; 23 eingeladene
Redner und 40 Poster). Als Tragerorganisationen fungierten: European Science Foundation
und Commission of the European Communities, IUCr, FEBS (Federation of the European
Biochemical Societies), KSAM (GDCh) und DGK. Zu Tagung, FEBS-Kurs fiir jiingere Wis-
senschaftler und Poster-Session kam noch eine groBe Hard- und Software-Ausstellung durch
kommerzielle Anbieter.
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Als weiters Highlight in unserem Tagungsprogramm fand dann kurz vor der Dresdner
ECMI15 vom 26.8. bis 28.8.1994 eine Vortrags- und Diskussionstagung "Praktische Aspekte
der Kristallstrukturanalyse" statt, die sich wieder verstirkt an die chemischen Kristallo-
graphen richtete und auch den Ausbildungscharakter fiir Doktoranden und allgemein Anfin-
ger der Methode besonderes betonte. Organisator war E. Paulus (Hoechst) fiir den KSAM. Es
gelang ihm, eine beeindruckende Liste hochkardtiger Sprecher aus mehreren europdischen
Landern fiir die Tagung zu gewinnen und die zahlreichen Teilnehmer belegten einmal wieder,
daB Veranstaltungen dieser Art offenbar auf besonders grofie, auch {iber Deutschland hinaus-
gehende Resonanz stoflen.

Die Vorstinde von AK Molekiilverbindungen und KSAM sehen daher auch diese
Tagungsaktivitdten mit unterschiedlicher Gewichtung, was ihren Ausbildungs-, Fortbildungs-,
Diskussions- und Familienfest-Charakter betrifft, als die Hauptaufgabe der beiden Arbeits-
kreise an. Anregungen fir zukiinftige Aktivititen, vielleicht auch ganzlich anderer Art, sind

immer willkommen!

Prof. Dr. Gerhard Miiller Tel. (07531)88-3735
Fakultit fiir Chemie FAX (07531)88-3140
Universitit Konstanz

Postfach 5560 M723

78434 Konstanz email: xanorg@vgl0.chemie.uni-konstanz.de
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MODEL 200
HIGH RESOLUTION
RESEARCH
DIFFRACTOMETER

GRAZING ANGLE X-RAY
REFLECTOMETER,
MODEL GXR 1

BEDE ist der spezielle Hersteller zur Strukturanalyse insbesondere
an expitaxialen Schichten GaAlAs. Neben dem bekannten Diffraktometer
Modell 150 (3" Wafer) und Modell 300 (6" Wafer) gibt es das neue
Modell 200 (siehe Photo].

Fragen Sie uns auch nach RADS (Rocking Curve Analysis by Dynamical
Simulation) und "Wafer Map" zur graphischen Darstellung der Wafer
uniformity. Neu ist das Gerdt GXR-1 (siehe Photo) zur Bestimmung
von Schichtdicken auch an Mehrfach-Schichten. Dazu die Software
REFS.

Verlangen Sie komplette Unterlagen iiber BEDEL

KLAUS SCHAEFER GESELLSCHAFT FOOR VERFAHRENSTECHNIK MBH
POSTFACH 1660 - MORFELDER LANDSTRASSE 33 - 63225LANGEN
Telophon (068103) 79085 - Telex 4185217 . Fax (06103) 71799 - Telegramme vakuschas! langsn/hessen






Arbeitskreis Neutronenstreung

Workshop
Gitterdynamik

In der Zeit vom 26.-30. September 1994 fand im Forschungszentrum Jiilich der
Einfithrungskurs zum Thema " Gitterdynamik” statt. Die Veranstaltung wurde vom
Institut fir Kristallographie der RWTH Aachen gemeinsam mit dem Arbeitskreis
Neutronenstreuung der Deutschen Gesellschaft fiir Kristallographie organisiert.
Dieser Kurs, gedacht fiir Mineralogen, Chemiker und Physiker, die iiber die Struk-
turanalyse hinaus Interesse an der Dynamik von Kristallgittern und ihrer modell-
haften Beschreibung haben, wurde von Gétz Eckold und seinen Tutoren mit sehr
viel Engagement und grofler Akzeptanz durchgefithrt. Dabei wurde von allen Teil-
nehmern begriifit, daB es sich um keine reine Theorie-Vorlesung handelte, sondern
vielmehr in anschaulicher Weise versucht wurde, die Grundlagen der Gitterdynamik
zu vermitteln und die experimentellen Methoden zur Bestimmung von Phononen-
Dispersionskurven und deren Interpretation im Rahmen von Modellrechnungen dar-
zustellen.

Die Themenliste des Kurses umfafite dynamische Vorgange in Festkérpern (Gitterdy-
namik, gitterdynamische Modelle und Gruppentheorie). Modellrechnungen (Opti-
mierung von Modellrechnungen, Stabilitatsbedingungen, Signifikanz von Modell-
parametern ), die experimentelle Bestimmung von Dispersionskurven sowie Infor-
mationen iiber Vorhersagen, die aus gitterdynamischen Modellen z.B. Fir Pha-
seniiberginge 2. Ordnung abgeleitet werden konnen.

Insbesondere die rechnerorientierte Arbeitsweise an 10 Terminals wahrend des ge-
samten workshops kam bei den 22 Kursteilnehmern sehr gut an. Hier zeigte sich,
daB praktische Modellrechnungen mit Hilfe des Programmsystems UNISOFT die
gelernte Theorie am besten unterstiitzen. In der lockeren Atmosphire wihrend der
Ubungen entwickelte sich zwischen Kursteilnehmern und Betreuern aber auch in-
nerhalb der Gruppen an den Bildschirmen fruchtbare interdisziplinire Diskussionen,
und es bleibt zu hoffen, daf dieser Kurs auch in Zukunft weiter angeboten wird.
Erwahnenswert sind noch die hervorragend ausgearbeiteten Kursunterlagen und die
Besichtigung der Neutronenspektrometer am Forschungsreaktor FRJ-2, die sicher-
lich vielen Teilnehmern einen Einblick in die praktische Arbeit an einer Grofifor-
schungeinrichtung gab.

E. Schweda, Tiibingen
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Arbeitskreis: Synchrotron-Strahlung (SR)

Leiter: Kurt Hiimmer
Bericht:

Ein wesentlicher Teil der Arbeit konzentrierte sich aud die Sicherung der BMFT-
Forderung der Verbundforschung mit SR wegen der grundlegenden Anderung des
Forderkonzeptes ab April 1995. Es wurde ein Verbundprojekt erarbeitet und zur
Forderung beantragt iiber : a) Betrieb und Ausbau der Beugungsinstrumente bei
HASYLAB, die von Hochschulgruppen des AK betricben werden, b) Entwicklung
von Methoden zur Kristallstruktur- und Materialforschung, die an diesen Instrumen-
ten verfolgt wird.

Wie iiblich trafen sich die aktiven Forscher auf Nutzerversammlungen von
HASYLAB und ESRF.

Da eine Vielzahl von Seminaren, die Kristallographie mit SR beriihren, im europii-
schen Raum angeboten werden, hat der AK keine eigene Veranstaltung organisiert.
Zu erwiihnen ist, dal Mitglieder des AK aktiv (Vortriige) an der Herbstschule
..Rontgenoptik (Uni Halle, Hoche) und an der Int. Schule iiber SR ,ISSRNS 94*
der ,,Polnischen SR Society* teilgenommen haben.
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Mittellungen des Arbeltkrelses Pulverdiffraktometrie

I. Bemerkung zur Korrelation zwischen Struktur und Gerdtejustierung
1 a MeBwerte in der Profilverfeinerung : 268 und Intensitdt

Strukturverfeinerung nach der Rietveldmethode ist heute auch fiir mit Réntgen-
strahlung gemessene Pulverdaten ein Standardverfahren, oft werden die entspre-
chenden Programme als Teil der Software Grundausstattung gleich zum Neugerit
mitgeliefert. GroB ist die Freude, wenn zu den eigenen Daten nach verhilt-
nisméBig kurzer Einarbeitung zum ersten Mal aufler dem beobachteten auch
noch ein errechnetes Profil sichtbar wird, vor allem, wenn sich zwischen beiden

sogar eine Ahnlichkeit zeigt.

Niichterner wird das Urteil, wenn man einzelne Reflexe vergrioBert betrachtet:
Es zeigen sich oft erhebliche Differenzen zwischen den beobachteten und errech-
neten Profilen. MeBbar ist diese Diskrepanz etwa durch den "Goodness of Fit" S,
der gewdhnlich weit ab von seinem statistischen Erwartungswert ™" gefunden
wird. Als Folge davon kénnen zwei doch recht unterschiedliche Strukturmodelle
zu #hnlichen Residuen fiihren, so daB die Profilverfeinerung letztlich keine
Entscheidung bringt.

Es gibt inzwischen reichhaltige Literatur zu den hochauflésungs-spezifischen
Problemen der Rietveldverfeinerung, die sich vor allem in nicht gauBférmiger
Profilform zeigen. Neben diesen durch Textur, Spannung, TeilchengriBe und, bei
kleinen Beugungswinkeln, durch Asymmetrie verursachten Einfllissen, die - wenn
auch nicht immer ganz einfach- mathematisch formulierbar sind, gibt es aber
oft auch Probleme mit den Linienlagen. Diesen meist Gerite spezifischen Verin-
derungen des Beugungsbildes ist mit Modellierung und Verfeinerung schwer
beizukommen, wenn, wie etwa zwischen der Probenlage und der Gitterkon-
stanten, die Korrelationen zwischen den entsprechenden Parametern sehr hoch
sind.

Im Gegensatz zu den Einkristallverfahren, bei denen die Intensitit die MeBgrofle

ist, die einem ganzzahligen (hkl) - Tripel zugeordnet wird, gibt es im Datensatz
fiir die Rietveldverfeinerung fiir jeden MeBpunkt zwel MeBwerte, ndmlich die
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Intensitdét und der jeweilige 28-Winkeldazu. Beide zeigen naturgemidB eine
Standardabweichung, Zihlstatistik im einen, eine Normal-Verteilung um einen
Mittelwert, deren Breite durch die mechanische Genauigkeit der Winkelein-
stellung gegeben ist, im anderen Fall. Das ist natlirlich nur dann richtig, wenn
alle systematischen Fehler korrigiert sind.

Obwohl meist die Struktur mehr interessiert als die Details der Profilform oder
der Reflexlagen, kann im Rietveldverfahren das elne nicht ohne Kenntnls des
anderen bestimmt werden. Die strukturelle Information wird also letztlich mit
der Mechanik des Geréts verkniipft, deshalb ist die korrekte Justierung eine abso-
lut notwendige Bedingung fiir eine erfolgreiche Auswertung.

1b Eichung der 26 - Skala

Die Justierung kann mit einem Standarpréparat durchgefiihrt werden, indem man
etwa die Probenlage sclange korrigiert bis die Linien an den korrekten 28 Posi-
tionen liegen, oder man mischt ein Standardmaterial mit in die Probe und eicht
die Linien der Substanz auf die des Standards. Auch bei Eichung ist eine optimale
Vorjustierung erfoderlich, weil sonst bei linearer Interpolation oder der Eichung
nach einem Ausgleichspolynom vor allem fiir Substanzlinien auBerhalb des
Bereichs der Eichlinien die Lagen sehr unsicher werden. Als Eichsubstanz wird
vom NIST z.B. das Si Material Nr. 640 b mit Tabelle der Intensitéten und Linien-
lagen bei 298.1 K angeboten. Die Temperaturabhéingigkeit der Si-Gitterkonstanten
muB berlicksichtigt werden, dazu gibt es Tabellen und Ausgleichspolynome
EL) 2]

1 ¢ Eichung der Intensitit

Wenn systematisch falsche Temperaturfaktoren einen Gang der Intensitéten ver-
muten lassen, dann kann eine Messung mit einem Intensitétsstandard , etwa einer
flachen Al O Platte, NIST 1976, Klarheit bringen. Zu dieser Platte gibt es "Muster”
-Intensitdten sowie eine Auswertevorschrift, die im wesentlichen im Rahmen eines
F-Tests die selbst gemessenen Daten mit denen des Standards vergleicht. Systema-
tische Intensitdts Fehler kénnen dann mit einem Ausgleichspolynom ausgeglichen
werden.
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Wenn, wie meistens, kein Monitorzihler vorhanden ist, dann sollte auch ab und
zu die Langzeitstabilitdt Uberpriift werden, indem man 2.B. liber 24 h wiederholt
den gleichen Reflex miBt und den zeitlichen Gang der Linienlage, Halbwertsbreite
und Intensitédt auftrégt. Bel periodischen Schwankungen denke man auch an Ein-
und Ausschalt-Zyklen von Klimaanlagen mit groBer Temperaturhysterese, evtl.
auch an Schwankungen des Kilhiwasserdrucks in hauseigenen Wasseraufbereitungs-
anlagen, der die Anode entsprechend wiolbt.

1 d Uberpriifung des Geréts mit einer Muster-Verfeinerung

Wer die Leistung seines Geriits im internationalen Vergleich kennen méchte, der
sollte die von Hill und Cranswick vorgeschlagenen Versuche mit Messungen an
PbSO ) und rn-ZrOz nachvollziehen. Beide Autoren haben sich mit der Organisation
einer "Round Robin" Aktion, der griindlichen Auswertung aller ihnen lilbermittelten
Daten und die klare Zusammenstellung der Ergebnisse sehr verdient gemacht.
Die von mehreren Labors erzielten Daten fiir beide Substanzen sind inzwischen
publiziert [3], [4].

1 e Schlussbemerkung

Es ist offensichtlich, daB die sorgféltige Justierung und tiberpriifung eines Gerits
einige Zeit in Anspruch nimmt. Bedenkt man aber, daBl es in der Profilverfeinerung
keine verldBliche Angabe liber die Vertrauenswiirdigkeit des Ergebnisses gibt,
so wird klar, daB ohne Liberpriifung des Verfahrens am individuellen Aufbau der
Wahrheitsgehalt der Resultate einer Verfeinerung nicht abschdtzbar ist. Die
Justierung und Kontrolle ist offenbar der Miihe wert.

Literatur

[1] Lyon, K. G., Salinger, G. L., Swenson, C. A. & White G. K.(1977). J. Appl. Phys.
48, 865

[2]Okada, Y. & Tokumaru, Y. (1984), J. Appl. Phys. 56, 314

[3]Hill, R. J. (1992). J. Appl. Cryst. 25, 589

[41Hill, R. J. & Cranswick, L. M. D. (1994). J. Appl. Cryst. 27, 802
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2. Veranstaltungen des Arbeitskreises 1994

Im vergangenen Jahr wurden folgende Workshops und Treffen zum Erfahrungs-
austausch veranstaltet:
10.2.-11.2.1994 "Zeit und temperaturaufgeloste Rontgen-Pulver-Diffraktometrie”
in Aachen, Veranstalter: Prof. Dr. H. Arnold
9.6.-10.6.1994 "EinfluB der Textur auf pulverdiffraktometrische Messungen” in
Geesthacht, Veranstalter: Dr. H. G. Brockmeier
7.10.-9.10.1994 "Von der Messung bis zur Rietveld Verfeinerung” in Miinchen,
Veranstalter: Dr. J. Schneider, Dipl.Min. A. Kern, Dr. R. E. Dinnebier
17.11.-18.11.1994 "Zeit- und temperaturaufgeliste Pulverdiffraktometrie bzw.
thermische Analyse mit Hilfe der Rontgenbeugung” in Berghausen bei Karlsruhe,
Veranstalter: Dr. W. Engel

Dank

Den Veranstaltern sei hier fir ihren Einsatz gedankt, ebenso den zahlreichen Teil-
nehmern, die durch rege Diskussion die Workshops belebten. Dankend anerkannt
wird die finanzielle Unterstiitzung der Veranstaltungen durch die Firmen Braun,
Enraf-Nonius, Par, Philips, Schneider, Siemens und Wassermann. Dank auch an
die Fraunhofer Gesellschaft, die GKSS Geesthacht und die kristallographischen
Institute der Universititen Aachen und Miinchen sowie dem Rechenzentrum der '
Universitdt Miinchen, die Riume und "Umfeld” sowie Arbeitszeit unentgeltlich
bereitstellten. Die leihweise Uberlassung des NIST Intensitits-Standards 1976
durch das International Center for Diffraction Data (ICDD) sei dankend anerkannt.

3. Treffen des Arbeitskreises:

AnldBlich der DGK Tagung in Darmstadt, Ort, Zeit und Tagesordnung wird dort
bekanntgegeben. Bis zum Treffen in Darmstadt griiBt Sie

Sprecher:

Dr. J. lhringer

Institut fiir Kristallographie der Universitit Tiibingen
Charlottenstr. 33

D-72070 Tubingen

Tel. 07071 295242 E-mail: pkiihOl @ mailserv.zdv.uni-tuebingen.de
FAX 07071 296058
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4. Berichte zu den Veranstaltungen des AK Pulverdiffraktometrie

Der Bericht zum Erfahrungsaustausch ,Zeit-und temperaturaufgeldste Ront-
genpulverdiffraktometrie” in Aachen erschien in den DGK Mitteilungen Nr. 7.
Der Bericht zum Workshop ,Zeit- und temperaturaufgeloste Pulverdiffrakto-
metrie bzw. thermische Analyse mit Hilfe der Rontgenbeugung® in
Berghausen wird in der nachsten Ausgabe der Mitteilungen verodffentlicht.

Protokoll zum Workshop
EinfluB der Textur auf pulverdiffraktometrische Messungen

Vom 9.-10. Juni 1994 wurde der erste gemeinsame Workshop des Fachausschusses
Texturen der Deutschen Gesellschaft fiir Materialkunde (DGM) und des Arbeitskreises
Pulverdiffraktometrie der Deutschen Gesellschaft fiir Kristallographie (DGK) am GKSS-
Forschungszentrum in Geesthacht durchgefiihrt. Mit insgesamt 52 Teilnehmer, die von
Prof. R. Wagner (GKSS-Forschungszentrum), von Prof. H.-J. Bunge (FA-Texturen) und
von Dr. H.-G. Brokmeier (AK Pulverdiffraktometrie) begriift wurden, war die Beteili-
gung an dem Workshop erfreulich hoch. Besonders positiv ist, daf die Resonanz in
beiden Arbeitskreisen nahezu gleich stark war.

Die Pulverdiffraktomelrie ist eine weit verbreitete Analysemethode zur Untersuchung
polykristalliner Materialien. Neben Rontgenstrahlen werden seit einigen Jahren vermehrt
Neutronen- und Synchrotonstrahlen zur Pulverdiffraktometrie eingesetzt. Die Hauptan-
wendungsgebiete sind die qualitative und quantitative Phasenanalyse, die
Kristallstrukturbestimmung aus Pulverdaten, die Texturanalytik und die Messung innerer
Spannungen. Neben den zwei Ubersichtsvortriigen

Pulverdiffraktometrie zur physikalisch chemischen Strukturforschung (Dr. W.
Schmahl)

"Realstrukturanalyse an Vielkristallen mit Rontgen- und Neutronenstrahlen (Prof.
P.Klimanek)

verdeutlichten 16 weitere Beitriige aus den genannten Teilgebieten das groBe Interesse an
dem Thema ‘EinfluB der Textur auf pulverdiffraktometrische Messungen’. Die Vortriige
sind in drei Gruppen zu unlerteilen, in denen die Textur jeweils unter einem anderen
Gesichtspunkt betrachtet wird.
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SIEMENS

Enter the real world of thin film characterization —
with the D5000 X-ray Reflectometer

+ Non-destructive
characterization of thin
films and layer
packages with very
high accuracy.

» Determination of
thickness, density,
surface and interface
roughness as well as
layer sequence.

= X-ray diffraction
measurements for
analysis of crystallo-
graphic phases and
crystallite size.

* WIN-REFSIM

evaluation software

under MS-WINDOWS:

simulation of reflecto-
grams and automatic
refinement with four
different methods.

Interested? For more
information please
contact us.

Siemens AG

Analytical Xray Systems
AUT 37

D-76181 Karlsruhe
Germany

Tel:{ .49)-721-695-6213
Fax: (. 49)-721-5954506

For USA and Canada:

Siemens Industrial
Automation, Ing.

6300 Enterprise Lane
Madison, WI 83719-1173
Tel: (60B) 276-3000

Fax: |608) 276-3006



SIEMENS

New High-Intensity Optics —
a Breakthrough in X-Ray Diffraction!

* X-ray optics with
curved multilayer
rirrors developed Dy
Herbert Gobel of
Siemens Corporate
Research

« Gobel Mirrors provide
intensity gains of
up to two orders
of magnitude!

« parallel-beam con-
figuration for thin film
investigations with
grazing incidence
diffraction and
reflectometry, and
for powder diffraction
in reflection and
transmission.

No flat sample
surface is necessary!

Benefit from the
breakthrough!

For more information
please contact us.

Siemens AG

Analytical A-ray Systemns
AUT 37

D-76181 Karisruhe

Tel.: (.49)721-5856213
Fax.: |,.491721-535 4508

fFor USA and Canada:
Siemens

industrial Autornation, Inc.
6300 Enterprise Lane
Madison, WI53713-1173
Tel.: (608)276-3000

Fax.. (6081276-3006

o Progress
in Automation.
= = Siemens



= die Pulverdiffraktometrie zur Kristallstrukturbestimmung und zur Phasenanslyse
a) die Textur ist eine hiiufig vorkommende aber storende GroBe, die korrigiert werden
mufl
b) die aktive Verwendung texturierter Proben kann zur Trennung von Koinzidenzen
genutzt werden
= die Pulverdiffraktometrie zur Realstrukturbestimmung (Texturen, Spannungen)
die Textur wird zur Beschreibung des Polykristalls und zur Beschreibung der Poly-
kristalleigenschafien bendtigt
=5 apparative und methodische Entwicklungen zur Texturmessung polykristalliner Pro-
ben
(linear ortsauflosender Detektor, Flichenziihler, Image-Plate)

Die intensiven und zum Teil lebhaften Diskussionen verdeutlichen zum einen die Ak-
talitit des Themas und zum anderen die positive Wirkung gemeinsamer Workshops.
Die Beitriige des Workshops werden als Sonderheft der Zeitschrift Textures and
Microstructures unter dem Titel ‘Influence of Texture on Powder Diffraction’ veroffent-
licht.

Abgerundet wurde der Waorkshop mit einer Besichtigung der Geesthachter Forschungs-

reaktoren FRG-1 und FRG-2, die vom GKSS-Forschungszentrum betrieben werden, und
mit einer Besichtigung der Neutronenstreuinstrumente der Versuchshalle.

H.-G. Brokmeier Geesthacht 13.6.1994



X’Pert MPD von Philips:
(R)evolution in der Diffraktometrie

Wir haben es geschafit:

Neue Mafistibe in der Rontgen-
Diffraktomettie - X'Pert MPD
von Philips.

Ergonomie

Bedienfreundlichkeit und Sicherheir
standen im Vordergrund der Entwick-
lung: Goniometer in Idealhéhe - ein-
faches Arbeiten fiir jeden zwischen
1,50 und 2 m Korpergrifie. 12 mm
dicker Stahl schiitzt vor Strahlung,

Vielseitigkeit

Komplexe Analysen im Handumdre-
hen ohne den Austausch von Kompo-
nenten, ohne Umkonfigurieren -
echte Mehrzwecksysteme, die sich
mithelos Ihren Aufgaben anpassen.

Zuverlassigheit

Modernste Optik fiir Ergebnisse von
hachster Prazision - heute und in der
Zukunft. Denn die X'Pert MPD-Serie
von Philips gibt Thnen die Sicherheit,
auch den hohen Anforderungen von
morgen gewachsen zu sein.

Wir informieren Sie gern ausfihrlich
tiber die (r)evolutiondren Moglichkei-
ten der X'Pert MPD-Serie in Threm
individuellen Anwendungsbereich.

Neue MaBst.abe in Ergonomie, Schreiben Sie uns. Oder rufen Sie uns
Vielseitigkeit und Zuverldssigkeit einfach an.

Philips

Indusirial Electronics

Deutschland GmbH

Rontgenanalyse
Miramstrafle 87

34123 Kassel

Telefon (0561} 3011470
Telefax (0561) 501 1580

- & PHILIPS



Arbeitskreis Pulverdiffraktometrie
L. Workshop: ""Von der Messung bis zur Rietveldverfeinerung"

Als Veranstaltung des Arbeitskreises Pulverdiffraktometrie fand vom 29.09. - 02,10.1994 im
Institut fiir Mineralogie und Kristallographie der Unjversitit Miinchen ein Workshop mit dem
Thema "Von der Messung bis zur Rietveldverfeinerung” statt. Dieser wurde von J. Schneider
(Uni Miinchen), A. Kem (Uni Heidelberg) und R. E. Dinnebier (Brookhaven) organisiert und
durchgefiihrt.

Der viertigige Workshop war in zwei Teile gegliedert:

Der erste Teil (1 Tag) bemhaltete einen Erfahrungsaustausch, dessen Sinn darin bestand fiber
die neuesten Entwicklungen auf dem Gebiet der Pulverdiffraktometrie, vornehmlich aber der
Rietveldverfeinerung zu informieren. Die Vortriige reichten von der Theorie {iber Anwendun-
gen im Bereich der MeBdatenerfassung und -auswertung bis hin zur Vorstellung neuer Aus-
wertesoftware. Folgende Beitrige wurden zu diesen Themen gegeben:

Allmann, R Marburg Glittungsverfahren fir Pulverdiagramme

Baumgartner, B./Darmstadt  Strukturanalyse im Bereich der Transmissionsdiffraktometrie
Bergmann, J./Dresden Neue Algorithmen zur Strukturverfeinerung

Boysen, H./Miinchen Temperaturfaktoranalyse von Neutronenpulverdaten

Gobel, H./Miinchen Sequentielle Verfeinerungen fiir In-Situ-Untersuchungen
Hermann, M./Pfinztal Rietveldanalyse des Phasenverhaltens von Ammoniumnitrat
Thringer, J./Tiibingen Ein quantitatives MaB fiir die Fit-Giite von Verfeinerungen
Pennartz, P.-U./Solingen Beispiele zur zeitaufgeldsten Pulverdiffraktometrie

Peplinski, B./Berlin XRPD-Untersuchungen an Modell- und Referenzmaterialien
Treffer, G./Chemnitz Untersuchungen von Si/8iC-Abscheidungen auf C-Substraten

Der zweite Teil (3 Tage) beinhaltete den eigentlichen Workshop, der den kompletten Gang
einer Strukturanalyse, angefangen bei der Messung des Pulverdiagrammes einer gegebenen
Substanz bis hin zur Rietveld-Strukturverfeinerung umfasste. Vorgegeben wurden lediglich der
Chemismus und ein unvollstindiger Strukturvorschlag. An den Vormittagen wurden die Teil-
nehmer in Vortrigen und praktischen Vorfilhrungen mit den einzelnen Auswerteschritten be-
kannt gemacht.

Der erste Tag beinhaltete die Messung und Auswertung eines Pulverdiagrammes bis hin zur
Indizierong und Raumgroppenbestimmung, Herr Dinnebier begann mit der Aufgabenstellung
und einer Einfiilhrung in die Auswertung mit seinem Programmpaket GUFI 3.01. In den Vor-
trigen wurden die Themen Artefaktbeseitipung, Glittung nach unterschiedlichen Verfahren,
Untergrundsbestimmung und -korrektur, Reflexlagenbestimmung, 20- und Intensititskalibrie-
rung, Indizienung und Gitterkonstantenverfeinerung behandelt. Die Vermeidung und Beseiti-
gung von Mef- und Auswertefehlern wurden in den Vortrigen von Herm Kem besprochen.
Themen waren ein Uberblick tiber die 2©- und Intensititsfehler in der Pulverdiffraktometrie
und deren Beseitung mittels Kalibrierung sowie die Optimierung von MeB- und Auswertepa-
rametern.

Der zweite und dritte Tag waren ginzlich der Rietyveld-Methode gewidmet. Herr Schneider
fiihrte in die theoretischen Grundlagen der Strukturverfeinerung sowie in sein Programmpaket
WYRIET 3 ein. Ausfithrlich besprochen wurden die Themen qualitative und quantitative Riet-
veldverfeinerung, Diffraktometermodell, makroskopische und atomistische Maodelle, Simula-
tion von Pulverdiagrammen, Verfeinerungsstrategien, Differenzfourieranalysen und kristall-
chemische Plausibilititskontrolle. Weitere Punkte waren Beitrige von Herm Kern zur "Whole-



Powder-Pattem-Kalibrierung” von 2©- und Intensititswerten von Pulveraufnahmen fiir die
Rietveldauswertung und Herm Dinnebier zur Strukturanalyse von bromierten C60-Molekiilen
mittels direkter Methoden und Rietveldanalyse.

Die Nachmittage wurden fiir praktische Ubungen genutzt, die im Computer-Pool des Rechen-
zentrums der Uni Miinchen stattfanden. Je 2 Teilnehmermn stand dazu ein PC zur Verfiigung, an
denen die vormittags besprochenen Aufgaben zu losen waren. Alle Teilnehmer erhielten ein
ausfiihrliches Skript mit Aufgabenstellung und Lésungsweg sowie eine Pulverdiffraktometer-
aufnahme der vorgegeben Substanz, die entsprechend der in den Vortrigen vermittelten
Kenntnissen auszuwerten war. Kursziel war die Verfeinerung des unvollstindigen Strukturvor-
schlages nach der Schweratommethode mittels Differenzfourieranalyse.

Der Kursbeitrag von DM 120.-- beinhaltete ein sehr ausfiihrliches Skript, Mittagsessen, Pau-
sengetrinke und -verpflegung sowie - der Jahreszeit entsprechend - eine Einladung zu einem
gemeinsamen Abend auf dem Miinchener Oktoberfest.

Die Veranstalter bedanken sich bei den Firmen ADM (Wassermann), Braun, Enraf-Nonius,
Philips, Schneider und Stoe, die den Workshop mit grolziigigen Spenden unterstiitzten. Weite-
rer Dank gilt den Vortragenden fiir Thren Beitrag zum Gelingen des Erfahrungsaustausches
sowie den Mitarbeitern des Institutes und des Rechenzentrums fiir Ihre ehrenamtliche Hilfe.

Wegen des groBen Anklanges, den auch diese Veranstaltung wieder bei den Teilnehmem fand,
ist eine Fortsetzung dieser Workshop-Serie geplant, wobei aufgrund des hohen Interesses der
Teilnehmer an direkten Methoden an eine entsprechende Schwerpunkisverlagerung gedacht

wird,

J. Schneider (Miinchen), A. Kem (Heidelberg), R.E. Dinnebier (Brookhaven)
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Hitachi Scientific Instruments

TRANSMISSIONSELEKTRONENMIKROSKOPE
fur die
Materialwissenschafien

Modell H-8100

Mikroprozessorgesteuertes 200 kV-
Transmissionselekironenmikroskop.

Verkntpfung von Hochaufidsung
(0,21 nm p-p) und analytischen
Anwendungen (SEM, EDX, BS, EELS)
durch neuentwickelte, computer-
gesteuerte Side-Entry-Probenbilhne.

Der Variationsbereich des Strahl-
durchmessers (1 ym -2 nm) erméglicht
neben der hochauflésenden Abbil-
dung die Elektronenbeugung und
Elementanalyse von kleinsten Kristall-
bereichen.

HéchstmaB an Bedienungskomfort.
Reduzierung der Kontamination
durch ausheizbare Mikroskopséule

sowie durch ein Turbomolekular-
pumpensystem.

Hitachi Scientific Instruments Nissel Sangyo Co. Lid.
Nissei Sangyo GmbH (Deutschland) Hogwood Industrial Estate H I
Berliner Stralie 81 Finchampstead

40880 Ratingen 1 Wokingham, Berks.RG 114 QQ - .
Tel, 02102-45 31 54 - Fax 02102-47 47 78 Tel.0734-33 B632- Fax 0734328779 Scientific Instruments






SIXTH INTERNATIONAL CONFERENCE ON THE
STRUCTURE OF NON-CRYSTALLINE MATERIALS

Zeitgleich mit dem ECM-15 (vom 29. 08. bis 02. 09. 1994) fand in Prag das NCM6
(SIXTH INTERNATIONAL CONFERENCE ON THE STRUCTURE OF NON-CRY-
STALLINE MATERIALS) statt. Diese internationale Tagung, welche dreijahrlich durch-
gefiihrt wird, beschéftigt sich sowohl mit den theoretischen als auch mit den experimen-
tellen Untersuchungen an nichtkristallinen Materialien und will einen Uberblick zu allen
Aspekten dynamischer und statischer Strukturen von anorganischen Glasern, amorphen
Festkérpern und Fliissigkeiten einschlieBlich der Quasikristalle geben. Damit beabsichtigt
diese infernationale Konferenz dazu beizutragen, ein Grundverstindnis fiir die strukturel-
len Erscheinungen des amorphen Zustandes zu férdern, welche sowohl die physikalischen
und chemischen Eigenschaften desselben beeinflussen als auch diesen fiberhaupt stabili-
sieren und bewirken.

An dieser Konferenz nahmen mehr als 230 Teilnehmer aus tiber 30 Staaten teil. Es
wurden in drei Postersitzungen etwa 155 Poster préisentiert sowie 18 eingeladene und 47
aus den wissenschaftlichen Beitrigen ausgewihlte Vortrige gehalten. In einem Sonder-
band des J. of Non-Crystalline Solids werden die Tagungsbeitrige erscheinen. Wird die
wissenschaftliche Prisenz und Effektivitat dieser Tagung (entsprechend dem Vorschlag
von Herren H. Schulz, Miinchen, und dem von Herren M. Schenk, Berlin, Mitteilungen
der DGK, 8, 1994} der einzelnen Lander miteinander verglichen (Poster: 1 Punkt; Vortrag
und Chairperson: 2 Punkte; Eingeladener Vortrag und Mitghed des Intern. Programm-
komitees: 3 Punkte), so ergibt sich fiir die wissenschaltliche Prasenz: Grofbritannien und
Japan je 54, USA 39, Frankreich und Deutschland je 34, Rufiland 29, Italien 22 sowie fiir
die wissenschaftliche Effizienz: USA 2,85; Grofibritannien 2,72: Japan 2.45; Frankreich
und Deutschland je 2,0; Slovakei 1,80 und RuBland 1,40. Solche Rangfolgen iiberraschen
sicher niemanden.

Philip H. Gaskell, Cambridge U.K., wurde der WINTER-KLEIN-PREIS der franzosi-
schen Akademie fiir seine Arbeiten zum Zusammenhang zwischen atomarer Struktur,
Glasbildung und Eigenschaften durch A. Guinier persénlich iiberreicht.

Die Thematik der nichtkristallinen Strukturen wurde in folgende Schwerpunkte (hin-
sichtlich der Anzahl der Vortrige) unterteilt: Struktur 36 %, Dynamik 15 %, nanokristal-
line Strukturen 11 %, Phasenseparation 8 %, Relaxation 8 %, Phaseniiberginge 7 % und
Methoden 6 %. Traditionsgemaf und auch inhaltlich bedingt bilden die Strukturbeitrige
den Hauptteil der wissenachaftlichen Darlegungen. Es heben sich dabel zwei Richtungen
der Strukturanalyse und -medellierung nichtkristalliner Strukiuren ab: Von den einen
wird die Ausbildung der Nahordnung als das wesentliche herausgestellt, wihrend die an-
deren die Strukturordnung der mittleren Reichweite als das strukturbildende Element
nichtkristalliner Zustdnde betrachten. Sicher sind die Strukturbereiche der Nahordnun-
gen besser mefl- und modellierbar als die der Strukturordnung mittlerer Reichweite. Auch
die Ergebnisse der Reversen Monte-Carlo-Methode hingen noch zu stark vom gewihlten
Ausgangsstrukturmadell ab. Deshalb sollte die begonnene Diskussion dariiber, welche
Strukturelemente fir nichtkrstalline Strukturen charakteristisch sind, fortgesetzt wer-
den, um eine Struktursystematik nichtkristalliner Strukturen zu entwickeln. Es zeichnet
sich dabei ab, daB konnektiv-topologische Aspekte der Strukturen eine wesentliche Rolle
spielen.
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Hinter den Beitigen der Dynamik und Relaxation, welche vor allem von Physikern
vorgetragen wurden, steckt das Bestreben, die dynamischen Erscheinungen in nichtkri-
stallinen Zustanden durch ein phanomenologisches Skalengesetz mit méglichst nur einem
Ordnungsparameter zu charakterisieren. Fiir theoretische Modelle und an simplen kon-
kreten Systemen gelingt dies auch mehr oder minder gut, aber es wird sicher nicht die
allgemeine Methode werden, da die realen Phanomene komplexer sind. Dies wurde auch
im WINTER-KLEIN-Memorial Lecture von P. Gaskell herausgestellt, indem von ihm auf
den Zusammenhang zwischen Energie, Kinetik und Struktur amorpher und kristalliner
Systeme recht eindeutig hingewiesen wurde.

Die nanokristallinen Strukturen, deren Bedeutung vor allem auch in der Mikrostruk-
turierung technologisch relevanter Bauelemente begriindet ist, befinden sich zwischen
konventioneller Kristallographie und allgemeiner Strukturlehre, wie sie auch auf dieser
Tagung vorgefithrt wurde. Durch die kristallinen Bereiche im nm-Bereich nimmt deren
Oberflichen- bzw. Grenzflichenanteil und damit die strukturell bedingte Wechselwirkung
mit der umgebenden Matrix erheblich zu, so dafl sich je nach dem, mehr oder minder
gestorte Kristalle, auch exotischer Ausbildung, realisieren.

Ohne auf weitere Einzelheiten eingehen zu wollen, sei vermerkt, daf diese Tagung
einen umfassenden Uberblick iiber die gegenwirtigen Trends der Strukturanalyse und -
modellierung nichtkristalliner Strukturen gegeben hat: Strukturordnungen mittlerer Reich-
weite, charakteristische Baueinheiten der Nahordnung, Reverse Monte-Carlo-Methode,
topologisch-konnektive Strukturbeschreibungen, Strukturuntersuchungen an Schmelzen,
Mikro- und nanokristalline Strukturen, Korrelationen zwischen Struktur und verschiede-
nen Bigenschaften.

Der Tagungsort Prag, in welchem sich Vergangenheit, Gegenwart und Zukunft rdum-
lich und zeitlich in ihrer ganzen Problematik vereinen, mit seinen vielfaltigen kulturellen
Maglichkeiten trug auch zum umfassenden Gelingen dieser Tagung bei. Insbesondere sei
auch dem Gastgeber, der Akademie der Wissenschaften der Tschechischen Republik, in
Person von Ladislav Cervinka fiir diese wissenschaftlich interessante und erlebnisreiche
Tagung gedankt.

Das NCMT wird 1997 in Cagliari (Italien) stattfinden.

Dr. Bernd Miiller, Jena
Sprecher des Arbeitskreises Nichtkristalline und Partiellkristalline Strukturen
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Tagungsankiindigungen
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Jahrestagung der
Deutschen Gesellschaft fiir Kristallographie
in Darmstadt, 6.-8. Mirs 1995

Vorliufiges Programm

Sontag 5.Mdrz 1995 ab 18.00 Informelles Treffen im

Hotel / Restaurant Bockshaut

Montag, 6. Marz 1995

8.30

92.00

11.00

14.00

16.00

18.30

Dienstag,

B.30

9.15

Eréffnung

B. Raveau (Caen)

High T, Superconductors: Stabilisation of new
metastable structures in the form of bulk materials
and thin films

W. Press (Kiel)
Réntgenstreuung an Grenzfldchen und dilinnen Schichten.
Beitréige zur Materialforschung

Microsymposium I
Datenbanken (Vorsitz G. Bergerhoff)

MS II: Anorganische Kristallchemie
(Vorsitz R. Kniep)

MS III: Kristallphysik
(Vorsitz L. Bohaty)

Posterprédsentation
(Alle Poster sind wdhrend der gesamten Tagung
zugédnglich.)

MS IV: Neutronenstreuung
(Vorsitz G. Eckold)

MS V Hochdruckkristallographie
(Vorsitz H. Sowa)

MS VI Elektronenmikroskopie
{Vorsitz S. Rahman)

Mitgliederversammlung

7. Marz 1995

G. Heger (Aachen)
Kristallstrukturuntersuchungen an Hoch T.-Supraleitern

N. Mattern (Dresden)

Bildung, Struktur und Eigenschaften nanokristalliner
FeBSi-Legierungen
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XRD 3000 SEIFERT

The XRD 3000 X-ray diffraction system with MZ VI T/T goniometer
and high-temperature chamber HDKS1 in lixed sample geometry

+ TS-goniometer for four-circle

XRD 3000 diffractometry
a favourable solution in X-ray 4 X-ray tubes
diffraction, modular design 4+ Monochromators: flat, curved,
as open system for future channel-cut and multilayer
developments. + Thin-film attachment
4+ Ultra-stable high power + Solid state detectors, position-
X-ray generator sensitive detectors for high speed
+ Two-circle goniometer, data collection
horizontal or vertical + XDAL 3000 software library

RICH. SEIFERT & CO.cmthscoke

BogenstraBe 41 - D-22926 Ahrensburg - Tel.: (04102) 76-0

Riintgenwerk Telefax: (04102) 76189 - Telex: 2189826




RD 7 SEIFERT-FPM

T T e T L
........

RD 7
A reasonable X-ray diffraction
system for routine and special
applications, computer-controlled,
highly efficient and compact

4+ Full radiation protection with automatic

adjustment
4+ Automatic 30-sample changer 4 EULERIAN cradle for stress
4+ Sample holder with sample rotation measurement
4+ Graphite secondary monochromator 4+ X/Y support
4+ Thin-layer analysis attachment + Software configurations

ﬁ RICH. SEIFERT & CO. Freiberger Prizisionsmechanik GmbH.
X / | Leipziger Str. 19 - D-09599 FREIBERG - Tel. 037 31-27 1218 - Fax: 03731-271243




10.30

14.00
16.30

17.15

19.00

Mittwooh,
$.00

10.20

13.30

15.30

16.15

MS VII Kristallographie und Materialwissenschaft
(Vorsitz N. Mattern)

MS VIII Proteinkristallographie
(Vorsitz H. Bartunik)

Posterprisentation

K. Holmes (Heidelberg)
Struktur des Aktins

L. Bohaty (K81n)
Kristalle in der nichtlinearen Optik

Gesellschaftsabend (Firma STOE & Cie)

B.Mirs 1995
6. Kleba {(Ludwigshafen)

Kristallstrukturdaten als Schliissel zum strukturierten

Werkstoffdesign

MS IX Mesopordse Kristallphasen
(Vorsitz H. Gies)

MS X Diffuse Streuung
(Vorsitz F. Frey)

M8 XI Molekillkristalle
(Vorsitz G. Miller)

MS XII Pulverdiffraktometrie
(Vorsitz J. Ihringer)

M8 XIII Materialwissenschaft II
(Vorsitz P. Klimanek)

MS XIV Methodische Fragen (7)

H. Hahn (Darmstadt)

Atomare Struktur und Mikrostruktur von nano~-
kristallinen Materialien

Abschlug

Veranstaltungen der Arbeitskreise

Dienstag

Mittwoch

12.00 Pulverdiffraktometrie
Mitgliederversammlung
13.30 Nichtkristalline und Partiellkristalline
Strukturen (Vortrédge und Diskussionen)
siche Seite 11
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Datum

Tagung/Orit/Ansprechpartner

06.3.-08.3.95

Deutsche Gesellschaft fur Kristallogra-
phie (DGK)

in Darmstadt

Kontakt: Prof. Dr. H.Fuef3, Materialwis-
senschaft

Fachgebiet Strukturforschung
Petersenstr. 20

64287 Darmstadt

Tel.: (06151) 162298

Fax: (06151) 165551

20.3.-22.3.95

7. Deutsche Zeolith-Tagung, Universitat
Konstanz
Kontakt: Dr. Peter Behrens und Dr. Jir-
gen Felsche,
Fakuitét flir Chemie Universitédt Konstanz
Universitatsstr. 10
D-78434 Konstanz
Tel.: +49 (07531) 88-2025

+49 (07531) 88-2014
Telefax: +49 (07531) 88-3898

21.3.-23.3.95

Philips-Symposium "Réntgenbeugung"”
in Bad Hersfeld

Kontakt: Kersten Dreyer, Philips Indu-
strial

Electronics Deutschiand GmbH

Tel.: 0561/501-1539

Fax: 0561/501-1580

2.6.-12.6.95

Crystallography and Supramolecular
Chemistry, 22nd Crystallographic Course
at the Ettore Majorana Centre. Erice,
Italy.

Prof. P.Spadon, Dip. di Chimica Organi-
ca

U. of Padova, Via Marzolo 1,

1-35131 Padova, Italy.
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10.-15.7.95

EPDICIV

Chester, UK.
Chairman: R. J. Cernik,
Daresbury Laboratory,
Warrington, WA 4AD,
England

11.6.-16.6.95

ISSCG IX, 9th International
Summer School on

Crystal Growth.
Papendal/Arnhem, The
Netherlands.

Prof. Dr. J.P. van der Eerden,
Dept. of Interfaces and
Thermodynamics, Utrech U.,
3508 TB Utrecht, The Netherlands.
Tel.: (+31-30) 533601

Fax: (+31-30) 533946

18.6.-23.6.95

CCG XI, 11th International
Conference on Crystal

Growth. The Hague, The
Netherlands. Congrex

Holland BV, Keizersgracht 782,
1017 EC Amsterdamm, The
Netherlands.

Tel.: (+31-20) 6261372

Fax: (+31-20) 6259574

23.-28.7.95

ACA Meeting

Montreal, Canada. Y .LePage,

NRC of Canada, Chem. Dept., Ottawa,
Ontario K1A OR6, Canada

Tel: +1-613-9932527

Fax: +1-613-9521275
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