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Liebe Kolleginnen, liebe Kollegen, liehe Mitglieder der DGK,

viele von Thnen haben an der Jahrestagung 1998 in Karlsruhe teilgenommen und dabei die
ausgezeichnete Organisation der Veranstaltung durch unsere Karlsruher Kollegen unter Lei-
tung von Prof. Dr. Kurt Himmer erfahren. Wir haben uns, glaube ich, an der Universitit
Karlsruhe und in der “Fécherstadt”™ rundum wohl gefiihlt. Die Tagungsteilnehmer und die Or-
ganisatoren alle zusammen haben dazu beigetragen, dafl auch diese Veranstaltung wieder ein
voller Erfolg wurde. Die groBe Anzahl der Beitrége bewirkte allerdings. dafl das Programm in
den sechs halben Tagen sehr gedringt ablaufen mubite und viele Parallelveranstaltungen not-
wendig wurden. Natiirlich hat jede DGK-Jahrestagung ein eigenes Profil und dieses Mal
wurde es besonders auch durch die Verbindung mit der Jahrestagung der Deutschen Gesell-
schaft fiir Kristallwachstum und Kristallziichtung (DGKK) gepriigt. Diese Konfiguration mit
einem von der DGK und der DGKK pemeinsam veranstalteten Symposium hat grofe Zu-
stimmung gefunden und soll in absehbarer Zeit wiederholt werden. An dieser Stelle ist es mir
ein Anliegen auch Herrn Dr. German Miiller-Vogt und seinen Mitarbeitern, die die DGKK-
l'agung ausgerichtet haben, sehr herzlich zu danken.

AnliBlich der Tagung in Karlsruhe fand auch unsere jihrliche Mitgliederversammlung statt.
Ich habe Thnen fiir Thre zahlreiche Teilnahme und Ihr Verstindnis zu danken, das dazu gehol-
fen hat, die Sitzung sehr ziigig abzuwickeln. Ich hoife, dai wichtige Themen und Diskus-
sionsbeitriige wegen der nichvorhersehbaren Raum/Zeit-Probleme nicht zu kurz gekommen
sind. In diesem Heft der Mitteilungen ist das vorldufige Protokoll abgedruckt.

Die aktuellen Bedingungen an den Hochschulen und Forschungseinrichtungen sind nicht ein-
fach und auch die beruflichen Perspektiven von unseren Studenten und Postdocs mub uns in-
teressieren. Wie bei der Mitgliederversammlung in Karlsruhe angekiindigt, wird daher in die-
sem Heft der Mitteilungen der DGK eine Umfrage gestartet, um Informationen iiber die Ein-
bindung der Kristallographie in Lehre und Forschung in den verschiedenen Studiengiéingen an
den Hochschulen in Deutschland zusammenzutragen. Gleichzeitig ist beabsichtigt, die T#tig-
keitsfelder der Kristallographen in Forschung und Technologie in Hochschulen, Forschungs-
instituten und der Industrie (eventuell auch anderswo?) zu erfassen, Ziel ist es dabei, den ak-
tuellen Stand zusammenzustellen und mégliche Entwicklungen und Perspektiven zu erken-
nen, Wir sind hier ganz wesentlich auf [hre Mitarbeit angewiesen und ich bitte Sie dringend
dafiir zu sorgen, dafl wir die Informationen aus Threm Bereich moglichst vollstindig bis zum
1. 8. 1998 erhalten, Aufgrund dieser Umfrage wollen wir dann im Herbst dieses Jahres ein
Treffen von Kristallographen, die die einzelnen Hochschulen und Forschungseinrichtungen
vertreten, veranstalten, um iiber mdgliche Reaktionen von Seiten der DGK zu beraten. Uber
den Fortgang dieser Aktion wird in den Mitteilungen und der HOMEPAGE der DGK zu
berichten sein. Ich bitte Sie, auch hier sich an den Diskussionen durch eigene Beitriige zu be-
teiligen.

An einen wichtigen Termin méchte ich Sie an dieser Stelle noch erinnern. Vom 16. - 20. 8.
1998 findet das 18, European Crystallographic Meeting in Prag, in der Tschechischen Repu-
blik statt, Die Anmeldemoglichkeiten sind verliingert worden.

Mit vielem Dank filr [hre Mitarbeit, Ihre Kritik und Anregungen und mit herzlichen Griilen

Thr

Gernot Heger
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Protokoll der Mitgliederversammlung der DGK anlifilich der
6. Jahrestagung in Karlsruhe am Dienstag dem 3. 3. 1998 um 18:00
Uhr im Gaede-Horsaal, Physik-Filachbau, Geb. 30.22, Universitit
Karlsruhe (TH).

lagesordnung gemiil Einladungsschreiben:

TOP 1:BegriiBung
T'OP 2:Feststellung der BeschluBfiihigkeit
T'OP 3: Annahme bzw. Erganzung der Tagesordnung

TOP 4:Genehmigung des Protokolls der Mitgliederversammlung
vom 10. Mérz 1997 in Hamburg

TOP 5:Berichte

5.3 des Vorsitzenden

52 des Vorsitzenden des Nationalkomitees
5.3 des Redakteurs der DGK-Mitteilungen
5.4 des Schriftfiihrers

5.5 des Schatzmeisters

5.6: der Kassenpriifer
I'OP 6:Wahl zweier Kassenpriifer fiir das folgende Geschiéfisjahr
TOP 7:Entlastung des Vorstandes
TOP 8:Arbeitskreise I
['OP 9:Jahresbeitrag *99

ToP 10: Ehrungen:
10.1: Carl-Hermann-Medaille
10.2: Max-von-Laue-Preis
10.3: Ehrenmitgliedschaften
TOP 11: Bericht der Kommission ,,Publikation von Kristallstrukturen™
TOP 12: Publikationen der DGK (insbesondere der Arbeitskreise)
TOP 13: DGK im WWW
TOP 14: Jahrestagung *99 in Leipzig
TOP 15; Verschiedenes




Beginn der Mitgliederversammiung: 18:07 Uhr
TOP 1; Der Vorsitzende begriifit die anwesenden DGK-Mitglieder und eréfinet die Sitzung.

TOP 2: Die BeschluBifahigkeit der Versammlung wird durch umlaufende Anwesenheitslisten
festgestellt. Es haben sich 156 Mitglieder eingetragen, damit ist die laut Satzung erforderliche
Zahl von 105 anwesenden Mitgliedern (10% der Gesamtmitgliederzahl) deutlich tiberschritten.

TOP 3: Die Tagesordnung wird ohne Erginzung angenommen.

TOP 4: Das Protokoll der Mitgliederversammlung vom 10. Mirz 1997 in Hamburg wird ohne
Anderungen genehmigt.

TOP 5: Berichte

TOP 5.1: Der Vorsitzende dankt zuniichst den Organisatoren der Karlsruher Tagung fiir ihre
vorbildliche Arbeit, Er betont ferner die wichtige Rolle der AK im wissenschafilichen Leben der
Gesellschaft wie auch fiir das wissenschafiliche Programm der Jahrestagungen. SchlieBlich
macht er auf die nach wie vor angespannte Lage der Kristallographie an den deutschen Hoch-
schulen aufmerksam. Der Vorstand regt dazu eine neue Umfrage der DGK zur Situation der
Kristallographie an, in der méaglichst liickenlos aktuelle Informationen hierzu erhoben werden
sollen. Im Anschiufl daran ist - in Analogie zu einer jiingst abgehalienen Veranstaltung der
deutschen Mineralogen - die Ausrichtung eines Treffens geplant, in dem iiber Maglichkeiten
und Perspektiven der Kristallographie in der Zukunft diskutiert werden soll. Hierzu soll von
jeder Institution jeweils ein Vertreter entsandt werden. In diesem Zusammenhang bittet der
Vorsitzende um die Meldung personeller Verfinderungen an die Gesellschaft und ggf. um Dis-
kussion in den Mitteilungen,

TOP 5.2; Der Vorsitzende des Nationalkomitees, U. Heinemann, berichtet iiber die Aktivitiiten
dieses Gremiums. Als erstes nennt er die Vorbereitung der Generalversammlung der IUCr, die
in der Regel in engem zeitlichen Zusammenhang mit den IUCr-Kongressen stattfindet (néchstes
Mal 1999 in Glasgow). Fiir die dort stattfindenden Wahlen sind bis zum 1. Mai ‘98
Amtervorschidge an Herm Heinemann zu richten. Zur Frage der Ubernahme der Mitgliedsbei-
triige fiir die IUCr werden derzeit Verhandlungen mit der DFG gefithrt. Als bedeutsames Er-
eignis im Jahr 1997 nennt Herr Heinemann die Gritndung der ,.European Crystallographic As-
sociation” (ECA), die am Rande der europiischen Tagung in Lissabon vollzogen wurde. Er
weist auf die verschiedenen Arten von Mitgliedschaften innerhalb der ECA hin, die sich nicht
ausschliefilich als Verband der nationalen Gesellschaften sieht, sondemn auch personliche Mit-
gliedschaften erméglicht (Beitrag derzeit 10 ECU pro Jahr). Um groferss Gewicht zu erlangen.
sollten sich personliche Mitglieder in .special interest groups™ zusammenschliefien zu deren
Griindung Herr Heinemann aufruft. Mit Hinweisen auf bevorstehende Tagungen (ECM18 dieses
Jahr in Prag, die IUCr-Tagung 1999 in Glasgow, ECM19 im Jahr 2000 in Nancy und ECM20,
2001 vermutlich in Krakow) schlieBt Herr Heinemann seinen Bericht.

Der Vorsitzende betont, dafl die Mitgliederversammlung sowohl tiber die Mitgliedschaft der
DGK in der ECA als auch iiber die Beitragszahlungen (1 ECU pro Jahr fiir jeden deutschen
Kristallographen, der im WDC verzeichnet ist) formell abstimmen muf. In einer kurzen Dis-
kussion fragt Herr Fenske, welchen Sinn eine solche europiiische Gesellschaft habe. Herr Paufler
erinnert in seiner Entgegnung an den lockeren Charakter des jetzt durch die ECA abgelsten
Buropean Crystallographic Council (ECT) und weist auf die erhoffte wesentliche Verbesserung
der europiiischen Zusammenarbeit hin. Abstimmungsergebnisse: Mitgliedschaft der DGK in der
ECA: Ohne Gegenstimmen bei 5 Enthaltungen angenommen. Beitragszahlung der DGK an die
ECA: Ohne Gegenstimmen bei einer Enthaltung angenommen.



TOP 5.3; Der Redakteur der Mitteilungen. L. Bohaty, berichtet, daB sich die Teamarbeit mit
Frau Steinicke und Herrn Frohlich in der Redaktion sehr bewiihrt hat. Im letzten Jahr sind zwei
Hefte erschienen. Das neue Heft 16 erscheint vermutlich Ende April *98, der Redaktionsschlufy
ist der 31. 3. *98. Herr Bohaty ruft insbesondere die Arbeitskreissprecher auf, ihre Berichte filr
dieses Heft rechtzeitig abzuliefern.

TOP 5.4: Der Schrififihrer, G. Roth, berichtet, dafl die Mitgliederzahl nahezu konstant ge-
blieben ist und derzeit bei etwa 1040 Mitgliedern liegt. Es wird nochmals dringend um Aktua-
lisierung der Anschriften - einschiiefifich der e-mail-Adressen - gebeten.

I'OP _5.5: Der Schatzmeister H. Kiippers bittet zu Beginn seines Berichtes noch einmal darum,
der Gesellschaft Einzugsermichtigungen zu erteilen, um das Verfahren der Beitragszahlung zu
erleichtern und Kosten zu sparen. Er legt den folgenden Kassenbericht fiir 1997 vor:

Einnahmen Ausgaben
Beitriige 21371,00 Druckkosten 9428 44
Anzeigen 9147,00 Porto, Versand 6008.16
Spenden 5050,00 Reisekosten 1354.90
Zinsen 2365.96 Biiromaterial 757.06
Verwaltung 110961
Arbeitskreise 26865,10
l'agung HH, Riickz. _3000.00 Tagung KA _3000,00
40933,96 48523,27
lLaue-Sparb. Zinsen 2997 83 Laue-Preis 3000,00
Summe 43931,79 Sumume 51523,27

Saldo:  43931,79 - 5152327 = -7591,48
Ubertrag aus dem vergangenen Jahr: 11469592  (1.1.1997)
= 759148
10710444  (31.12.1997)

Davon entfallen 65000,00 DM auf das Laue-Kapital und 3833.73 DM auf das Laue-Sparbuch;
die restlichen 38270,71 DM sind das Verm&gen der Gesellschaft (exkl. Laue-Gelder).

Herr Kiippers erinnert an den vom Finanzamt geforderten Abbau des Vermégens, der sich als
Zahlungen an Arbeitskreise einschl. der Sonderférderung fiir einzelne Bereiche im Kassenbe-
richt wiederfindet und fiir die relativ hohen Ausgaben in *97 verantwortlich ist, Die Jahresta-
gung ‘97 in Hamburg ist ohne Verlust oder Uberschuf abgewickelt worden, 8hnliches wird fiir
die Karlsruher Tagung erwartet. Das Finanzamt Aachen hat aufgrund des Rechenschafisberich-
tes iiber die letzten drei Jahre die Gemeinniitzigkeit der DGK bestatigt.

TOP 5.6: In Abwesenheit der Kassenpriifer, der Herren Allmann und Czank, werden deren
Berichte verlesen. Beide bestitigen die Korrektheit der Jahresbilanz ‘97 und empfehlen die
Entlastung des Schatzmeisters.



TOP 6: Nachdem sich die Kassenpriifer bereits vorab bereit erklirt haben, ihe Amt wettera-
fithren, wihlt die Mitgliederversammlung per Akkiamation die Herren Allmann und Czank zu

Kassenpriifern fiir das laufende Jahr.

TOP_7: Herr Fischer (Saarbriicken) beantragt die Entlastung des Vorstandes, die Mitglieder-
versammiung stimmi diesem Antrag ohne Gegenstimmen bei 5 Enthaltungen zi.

TOP 8: Die Sprecher der Arbeitskreise berichten:

AKI: Biologische Strukturen (H. Bariunik): Vom 2. bis 5.6. *97 fand in Hamburg ein workshop
~MAD-phasing of protein structures™ mit SonderfSrderung durch die DGK statt. Herr Bartunik
dankt ausdriicklich der DGK fiir die Sonderforderung, die eine Einladung auslindischer
Vortragender ermbglicht hat. Fiir Ende Mérz *98 ist ein workshop , X-ray- and NMR-methods
for biomedical research™ geplant.

AK2: Hochdruckkristallographie (H. Ahshahs): 10.-11.12. *96: Warkshop Hochdruckforschung;
fiir Ende 1998 ist eine dhnliche Veranstaltung geplant.

AK3: Elektronenmikroskopie (M. Rodewald): 1997 keine Veranstaltung, Mirz ‘98 im Anschluft
an die Jahrestagung in Karlsruhe: Workshop , Analytische Elektronenmikroskopie™.

AK4Y: Nichtkristalline und partiellkristalline Strukturen (B. Midler): 28. 9. -1. 10. ‘97 in Ro-
stock: Charakterisierung amorpher Strukturen; geplant: 30.9.-2.10. ‘98 in Rothehofsmiihle bei
Jena: Methoden und Algorithmen der Modellierung amorpher Strukturen.

AK35: Kristallphysik (J. Schreuer): 30.-31. 5. *97 in Tibingen: , Materialien fiir elektrotechni-
sche Anwendungen - kristallographische Aspekte™; geplant: 21.-24. 5. ‘98 in Rigi (Schweiz):
. Vorhersagbarkeit von Kristalleigenschafien®.

AK6: Molekitlverbindungen (G. Muller): Da Herr Miiller krankheitsbedingt verhindert ist,
verliest der Vorsitzende dessen schriftlichen Bericht: 1997: 15.-18. 9. ‘97 in Berlin: KSAM-
workshop ,.Computing School on Practical Aspects of Charge Density Determination®; 7.-11. 7.
97 in Goningen: ,.6th Gottingen SHELXL-Workshop™; geplant: 27.-30.9.98 in Paderborn:
«~MeB- und Strukturbestimmungsstrategien™, 18.-21.10.’98 in Hilnfeld: ., Modern Techniques in
Structural Chemistry of Microcrysialline and Amorphous Compounds™,

AK7: Neutronenstreuung (G. Eckold): In Vetretung von Herm Eckold berichtet Herr Boysen:
Auch *07 fand wieder der bewiihrie workshop tiber Gitterdynamik - diesmal in Gbttingen - statt;
fiir 98 ist eine Wiederholung geplant. Herr Boysen weist zusdtzlich auf die ausfithrliche
Darstellung der geplanten Instrumentienung des neuen Miinchner Reaktors FRM2 auf der
homepage des Instituts fiir Kristallographie an der LMU Miinchen hin.

AKS: Synchrotronstrahlung (H. Meyerheiny): 8-10.10. ‘97 in Miinchen: Workshop , Struktur-
analyse von Kristalloberflichen und diinnen Schichten mit Synchrotronstrahlung* mit Sonder-
forderung durch die DGK. Geplant: ‘98 workshop iiber ,,.Unkonventionelle Methoden mit Syn-
chrotronstrahlung™

AK 9: Theoretische Kristallographie (E. Koch): Der fiir Herbst *97 geplante workshap tber die
~Anwendung von Normalisatoren in der Kristallographie® findet in Hiinfeld vom 23.- 26. 3. ‘98
statt.

AKI0: Mikroskopie (J. Trempler): Fir den aus gesundheitlichen Griinden verhinderten AK-

Sprecher spricht der Vorsitzende: 13.-15.5. '97: Fortbildungsveranstaliung Mikroskopie der

Polymere: geplant Herbst *98: Workshop gemeinsam mit der Fa. Carl Zeiss (Jena).

AK!11- Hochauflosende Rontgendiffraktometrie, -reflektometrie und ~topographie. (U. Pietsch):

{ehemals Realstruktur und dynamische Interferenztheorie) 1.- 4. 10. 1997: Herbstschule in

Smolenice: .. X-ray Scattering from Surfaces and Thin Layers™; die néchste Veranstaltung ist erst

fiur “99 geplant.

AK12: NMR-Spektroskopie (M. Fechtelkord): Dieser AK existiert seit einem Jahr, §.-10.10. ‘97

Verbundtreffen und NMR-workshop in Bochum; geplant: 2.-3. 4. *98 in Bochum: ,,Dynamische

1]



Prozesse in kristallinen Festkéirpern™, 29.-30. 6. 98 in Bochum: User workshop ,Heteronukleare
Korrelationsexperimente ~ zur  Bestimmung  von  Atomabstinden und  lokalen
Bindungsverhiltnissen®.

AK 13: Pulverdiffraktometrie (I Ihringer): ‘97: Rietveld-workshop (Dinnebier), Rietveld-
workshop zusammen mit der Fa. AXS vor der Jahrestagung, nach der Tagung in Pfinztal: | Zeit-
und temperaturaufgeldste Pulverdiffrakiometrie®, 10.-13.3.798 in Oberjoch: ,,Gruppentheorie zur
Strukturverfeinerung mit Anwendung in der Pulverdiffrakiometrie™; geplant: Sept. *98 Rietveld
workshop.

AK 14: Computational Crystallography (B. Winkfer): 17.-21.3. *97: ,.Ist Kiel Workshop on the
Application of Computer Simulations to Mineralogy", 23.-29.6.97 in Lyon: CECAM-workshop
.How can ab initio calculations be an effective tool for the study of mineral properties?”, 27.-
30.10. ‘97 in Hiinfeld: ,Die Vorhersage von Kristallstrukturen anorganischer Festkorper™;
geplant: 27.-31.7. *98 in Kiel: .. 2nd Kiel Workshop on the Application of Computer Simulations
to Mineralopy™.

AK 15: Mineralogische und technische Kristallographie (H. Pentinghaus): In Vertretung des
Sprechers weist Herr Eysel auf den im Anschluf} an die Jahrestagung in Karlsruhe stattfindenden
Workshop iiber CSH-Phasen hin.

AK16: Aperiodische Kristalle (S. v. Smaalen): *97: Keine Veranstaltung, *98 oder ‘99 ist ein
Workshop zum Thema , Aperiodische Kristalle™ geplant,

Der Vorsitzende ergénzt die Liste der geplanten Veranstaltungen um ein Ende November oder
Angang Dezember ‘98 von Herrn Klimanek in Freiberg peplantes Euroseminar ,Integrated
Analysis of Defect Structures in Crystalline Materials™,

Der Vorsitzende weist emeut auf die wichtige Bedeutung hin, die die AK fiir das wissenschaft-
liche Leben der Gesellschaft spielen. Er erinnert zudem an die Moglichkeit, iber das WWW
aktuelle Informationen iiber geplante Veranstaltungen der AK abzurufen.

TOP 9: Zum Jahresbeitrag ‘99 entwickelt sich eine kurze Diskussion, in der einzelne Mitglieder
fiir eine Erhohung der sehr niedrigen Mitgliedsbeitriige pladieren, um mehr finanzielle Mittel fiir
die Forderung der Arbeitskreisaktivititen zu gewinnen. Gegenstimmen weisen auf den vom
Finanzamt angemahnten Abbau der Finanzpolster hin. Der Vorschlag, den Beitrag fiir 1999
unveriindert zu lassen, wird mit einer Gegenstimme bei 2 Enthaltungen angenommen.

TOP 10: Der Vorsitzende informiert iiber die Ehrungen durch die DGK.
TOP 10.1: Die Carl-Hermann-Medaille 1998 wurde an Prof. Dr. Siegfried Haussiihl verliehen.

Hiertiber hat satzungsgemél der Vorstand entschieden, die Verlethung fand am Ehrungsabend
(2. 3. “98) im Rahmen der Jahrestagung in Karlsruhe statt.

TOP 10.2: Der Max-von-Laue-Preis 1998 wurde entsprechend der Entscheidung der hierfir
eingesetzten Kommission an Herrn Dr. Markus Braden (Saclay) fiir herausragende wissen-
schaftliche Leistungen bei der kombinierten Anwendung von elastischer und inelastischer Neu-
tronenstrenung zur Strukturaufklirung” vergeben. Diese Verleihung fand, ebenso wie der
Vortrag des Max-von-Laue-Preistrigers ‘97 Dr. Bjtorn Winkler (Kiel) am Ehrungsabend statt.

[OP 10.3: Der Vorschlag, Herm Prof. Dr. Friedrich Liebau zum Ehrenmitglied der DGK zu
ernennen wird mit herzlichem Beifall begriift. Die Mitgliederversammlung stimmt diesem Vor-
schlag in der anschlicfenden satzungsgemif geheimen Abstimmung mit liberwiltigender Mehr-
heit zu. Das neue Ehrenmitglied wird bei seiner Rilckkehr in den Sitzungssaal mit lang
anhaltendem Beifall bedacht.



TOP 11: Herr Kiippers skizziert den Bericht der Kommission ,Publikation von Kristallstrukiu-
ren”, der bereits in den Mitteilungen abgedruckt wurde und in seinem Kem empfiehlt, auf ein
Abdrucken von Listen von Atomparametern kiinftig zu verzichten. Verschiedene Diskussions-
redner (B. Miiller, W. Jeitschko, H. Schulz, H. D. Lutz) widersprechen dieser Empfehlung mit
dem Argument, man diirfe die Primérdaten nicht vernachlissigen. Hr. Heinemann weist dagegen
darauf hin, daB dieses Vorgehen z. B. bei Proteinen wegen der Grofe der Strukturen seit Jahren
unvermeidliche Praxis ist und weist auf den jederzeit moglichen Zugriff auf die Zahlen mittels
Datenbanken hin. Weitere Diskussionsredner machen auf das Problem aufmerksam, dafl man
heutige elekwronische Medien in 10 oder 20 Jahren nicht mehr lesen konnen wird. Um die
Diskussion zu begrenzen schligt schlieBlich Herr Bohaty vor, diese Fragen ausfithrlich in den
Mitteilungen zu diskutieren.

TOP 12: Auf Antrag der Herren Depmeier, Kiippers, Liebau und Winkler soll die Mitglieder-
versammlung dariiber entscheiden, ob die DGK eine eigene Schriftenreihe unter dem Titel
..Berichte aus Arbeitskreisen der DGK* herausgeben soll.

Herr Kiippers stellt den Antrag vor: Es ist daran gedacht, besonders gelungene Ausarbeitungen
von workshops der Arbeitskreise als Publikation der DGK mit einheitlichem Erscheinungsbild
herauszugeben und den Mitgliedern der DGK i. w. zum Selbstkostenpreis anzubieten. Die darin
enthaltenen Aufsitze sollen einen Uberblick tiber den derzeitigen Stand eines Gebictes geben;
ausdriicklich ist dabei nicht an die Verdffentlichung von Primérartikeln gedacht, diese sollen
weiterhin in den einschligigen Zeitschriften publiziert werden. Zum Zwecke der Quali-
titskontrolle, zur Erreichung eines einheitlichen Erscheinungsbildes und zur Bestimmung der
notwendigen Auflage soll eine Redaktionskommission gebildet werden. Die Mitgliederver-
sammlung beschliefit die Einrichtung einer solchen Schriftenreihe bei 10 Gegenstimmen und 10
Enthaltungen.

TOP 13: Herr Schreuer stellt anhand einiger Folien die neuen WWW-Seiten der DGK vor.

Er dankt Herrn Wroblewski fiir seine wichtigen Vorarbeiten und bittet um Kritik und Anre-
gungen zu Inhalten und Gestaltung der Seiten. Die Adresse lautet: hup./Vkristall erdw.ethz.ch
/DGK/dgk html. Herr Schreuer weist besonders auf die Verweise zu den Seiten der Arbeitskreise
hin, die aber z. T. noch der Einrichtung bzw. des Ausbaues bediirfen.

T'OP 14: Herr Bente berichtet tiber die Vorbereitungen zur Jahrestagung 1999: Die 7. Jahres-
tagung der DGK wird von Montag, 8.3. bis zum Mittwoch, 10.3. 1999 im Zentrum Leipzigs
(Seminargebiude Augustusplatz) stattfinden. Gemeinsame Veranstalter sind das Institut fiir
Mineralogie, Kristallographie und Materialwissenschaft sowie das Institut filr Anorganische
Chemie der Universitit Leipzig. Das erste Zirkular wird im Laufe des Augusts ‘98 verschicki
werden.

TOP 135: Da unter ,Verschiedenes* keine Vorschliige angemeldet wurden, bedankt sich der
Vorsitzende bei den Anwesenden fiir Ihre Mitarbeit und schlieft die Mitgliederversammlung um
20:05 Uhr.

Aachen, den 24. 3. 1998

G by (s

(Prof. Dr. G, Heger) (Prof. Dr. G. Roth)
Vorsitzender Schriftfithrer
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AK HOCHDRUCKKRISTALLOGRAPHIE

Zuerst ein wichtiges Anliegen: Die Email Anschriftenliste des AK ist schiechter als nur
liickenhaft. Schicken Sie mir doch bitte ALLE eine kurze Email (es geniigt, wenn "Hallo"
drin steht), filr eine aktuelle zeitgemiBe Verteilerliste: ahsbahs@mailer.uni-marburg.de.

Workshop
Diffraktometrie unter hohen Driicken

In diesem Jahr findet am Do. und Fr. dem 10. und 11. Dez. 98 wieder ein Workshop des AK
Hochdruckkristallographie gemeinsam mit dem GFZ Potzdam (J. Lauterjung) statt. Organi-
sation und Grundthematik sind &hnlich geplant wie 1996. Niheres dazu finden Sie noch in
den DGK Mitteilungen 14. Tagungsort ist wieder das MirchenschloBchen "Rauisch-
holzhausen", das der Universitit Gieflen gehort. Am ersten Tag ist die MAX 80 am Hasylab
das Hauptthema, wihrend der zweite Tag den Diamantdruckzellen gewidmet ist.

Es laufen Bemiihungen, auch einen kompetenten auslindischen Gast als eingeladenen Vortra-
genden zu gewinnen.

Das Treffen dient natiirlich dem Erfahrungsaustausch der deutschen Hochdruckgruppen, aber
auch den Anfingern auf diesem Gebiet werden Einfiihrungen geboten und besonders am
Abend des ersten Tages gibt es beim zwanglosen Zusammensein in kleinen wechselnden
Gruppen die Mdglichkeit zu Kontaktkniipfungen und einfachen Fragen.

Teilnahmegebiihren werden nicht erhoben. Die Kosten fiir die Ubernachtung und Verpflegung
fiir zwei Tage werden direkt im SchloB bezahlt und betrugen 1996 nur 65.-DM pro Person,
Studenten und Doktoranden, deren Teilnahme nicht von [hrem Institut finanziert wird, kénnen
unbiirokratisch einen ZuschuBl von der DGK erhalten. Aktuelles hoffen wir Thnen dann iiber
Email mitteilen zu kénnen.

Anmeldungen bis zum 1.11.98 bitte auf beiliegendem Formular.

Hans Ahsbahs, Eckhardt Hinze

Ich mochte noch darauf hinweisen, dal um die gleiche Zeit, am 14.-17. Nov. 1998, noch ein
Hochdruckworkshop (eine Nummer groBer und international ) in Argonne, USA stattfindet :

""Synchrotron, Neutron and Laboratory Source Crystallography at High Pressure: Ex-
periment, theory and related techniques"

Naheres kénnen Sie durch eine Email an john. parise(@sunysb. edu erfahren; einiges auch unter
(soll auch ab und zu upgedatet werden) :

http:/fwww.us. iucr. or g/iucr-top/eomm/chp/workshop. htmi

Hans Ahsbahs
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Anmeldung zum Workshop

"DIFFRAKTOMETRIE UNTER HOHEN DRUCKEN"

Rauischholzhausen, 10. und 11. Dezember 1998

Name:

Vorname, Titel:

Dienstadresse

Telefon / fax

Email

Titel eines

event. Beitrags

Unterschrift

Bitte bis zum 1. November 1998 senden an

Dr, Hans Ahsbahs
Institut fiir Mineralogie
Universitit Marburg
Lahnberge

35032 Marburg

Tel / Fax: 06421 28 5675 / 8919
Email: ahsbahs@mailer.uni-marburg.de

Prof. Dr. Eckhard Hinze

Institut fiir Geowissenschaften, IGL
Universitit GieBen

Senkenbergstr. 3

35390 Gielien

Tel / Fax: 0641 99 36053 / 36059
Email: IGL-mineralogie@Geo-uni-
giessen.de



1. Circular <§ii§"

Workshop on

- - .

18. 10. - 21. 10. 1998

Hiinfeld

The topics of this workshops will be

- powder diffraction, including neutron and synchrotron techniques,
- EXAFS

- solid state NMR and EPR techniques,

- electron microscopy,

- modelling and theory.

This european workshop will be supported by the

- IUCr, Commission of Structural Chemistry,
- Deutsche Gesellschaft fiir Kristallographie,
- Arbeitskreis , Kristallstrukturanalyse Molekiilverbindungen'*

We like to invite scientists interested in structures from all fields who like to
broaden their knowledge in the above mentioned topics.

The workshop will be held in the Bonifatius monastery in Hiinfeld located
north of Fulda in the Rhon mountains. Hiinfeld is easily accessible by car (close
to the motorways A7 Wiirzburg-Kassel and A48 Frankfurt-Kassel) or by train
(located at the lines Wiirzburg-Kassel and Frankfurt-Hannover). Closest airport
is Frankfurt/Main.



The workshop will start on Sunday afternoon with a welcoming get together and will end on
Wednesday during the afterncon. Participants are encouraged to present their own results
during a poster session. The cost will be 480 DM for regular participants and 300 DM for
students, including accommodation (mainly in single rooms) and all meals. The number of
participants is limited to 100.

Program Committee Organising Committee

E. Bill (Miilheim) K. Angermund (Miilheim)

H. Eckert (Miinster) U. Bartsch (Miilheim)

W. Jones (Cambridge) E. Dreher (Miilheim)

L. Leiserowitz (Weizmann Institute)  R. Frohlich (Miinster)

A. Putnis (Miinster) C. Lehmann (Miilheim)

H. Schenk (Amsterdam) E. Paulus (Frankfurt-Hoechst)

W. Schnick (Bayreuth)
For further information, program detaiis and registration form see:

http://www.mpi-muelheim.mpg.de/mpikofo_xray.html

or contact:
Dr. Klaus Angermund Dr. Roland Fréhlich
Max-Planck-Institut filr Kohlenforschung Organisch-Chemisches Institut
Strukturchemie Universitit Miinster
Kaiser-Wilhelm-Platz 1 Correnstrafie 40
D-45470 Millheim a.d. Ruhr D-48149 Miinster
R : +49 208 306-2174 ® : +49 251 833 3293
Fax: +49 208 306-2989 Fax: +49 251 833 9772
Fol:angermund@mpi- = frohlic@nwz.uni-muenster.de

muelheim.mpg.de

Prof. C. Kriiger
IUCr Commission on Structural Chemistry
¢ly Max-Planck-Institut fiir Kohlenforschung
Strukturchemie
Kaiser-Wilhelm-Platz 1
D-45470 Miilheim a.d. Ruhr

IUCr Scientific Freedom Policy Statement
T'he Organizing Committee of the workshop shall observe the basic policy of nendiscrimination and affirms the
rights of scientists throughout the world to adher or to associate with international scientific activity without
restrictions based on nationality, race, color, age, religion, political philosophy, ethnic origin, citizenship,
language, or sex, in accordance with the Statues of the International Council of Scientific Unions.
At this workshop no barriers will exist which would prevent the participation of bona fide scientists.

Final deadline for registration 17 July 1998
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Die direkte Verbindung zwischen Kristall-
strukturen und perfekten Prasentationen

DIAMOND

& Dyamond

DIAMOND Visuelles Informations-
system fir Kristallstrukturen bietet
Ihnen professionelle 3D-Grafik in
Verbindung mit Datenbankfunktionen.
Der Import von Strukturdaten aus den
unterschiediichsten Quellen (ICSD,
CRYSTMET, CSD, PDB, SHELX und
CIF) gestattet die Bearbeitung aller
Arten von Kristallstrukturen.

Tugtupite - from limaussaq, South Greenland

Auch komplexe Aufgabenstellungen
I6sen Sie schnell und bequem dank
einfachster Bedienung. Sicherheit
beim Experimentieren verleiht Innen
die mehrstufig arbeitende Rickgéngig-
Funktion.

DIAMOND lauft unter MS Windows
3.1, 95 und NT 3.51/4.0.

Fordern Sie eine kostenlose Demo-Version an:

Prof. Dr. G. Bergerhoff - Gerhard-Domagk-Str. 1 - D-53121 Bonn
Neue Fax-Nummer: (0228) 69 18 74 - Email: Bergerhoff@uni-bonn.de
World-Wide Web: hitp://www.rhrz.uni-bonn.de/~unc442/diamond.htmi ‘




KSAM Workshop 98 1. Zirkular

Mef}- und Strukturbestimmungsstrategien

Paderhorn, 27.9. - 30.9.98

Veranstaltet vom Arbeitskreis ,Kristallstrukturanalyse von Molekiilverbindungen*
der Fachgruppe ,,Analytische Chemie* der Gesellschaft Deutscher Chemiker.

In Zusammenarbeit mit der Deutschen Gesellschaft fiir Kristallographie.
R S = o)

Programm und Organisation: E.F. Paulus, Frankfurt/Main
U, Florke, Paderborn

Programm:

Die Themenauswahl verfolgt zwei Ziele. Einerseits sollen Diplomanden bzw. Doktoranden
mit der Materie der Strukturbestimmung vertrauter gemacht werden, andererseits werden auch
routiniertere Kolleginnen und Kollegen tiber neue Entwicklungen informiert. Dariiber hinaus
wird fiir alle Teilnehmer ein fruchtbarer Erfahrungsaustausch stattfinden konnen,

Vortragende werden u.a. sein: Prof. Boese, Essen; Prof. Egert, Frankfurt; Dr. Herbst-Irmer,
Géottingen; Dr. Herrendorf, Giessen; Prof. Hulliger, Bern; Dr. Keller, Freiburg: Dr. Lehmann,
Miilheim; Dr, Rothbauer, Hattersheim.

Die Geriitehersteller werden ebenfalls vertreten sein.

Die Konferenzsprache ist Deutsch, in Ausnahmefillen Englisch.

Abstracts der Vortriige werden den Teilnehmermn in Kopie zur Verfiigung gestelit.

AuBerdem sind eine KSAM-Mitgliederversammlung, ein gemeinsamer Abend und eine
Stadtfithrung (Kaiserpfalz, Dom etc.) geplant.

Poster:

Es wird ausdriicklich um Posterbeitriige gebeten. Weitere Informationen, auch zu den
benétigten Abstracts, finden Sie unter http://ksam98.uni-paderborn.de.

Anmeldung:

Mit Riicksicht auf die Organisationsplanung wird um mdglichst frithzeitige verbindliche
Anmeldung gebeten, spitestens bis zum 7.8.98. Es stehen maximal 100 Teilnehmerplitze zur
Verfiigung, die verbindliche Registrierung erfolgt in der Reihenfolge der Anmeldungen.



Verbindliche Anmeldungen bitte unter http://ksam98.uni-paderborn.de oder in
schriftlicher Form (bitte unbedingt mit Ihrer e-mail Adresse) an:

Dr. Ulrich Florke

Anorganische und Analytische Chemie
Universitit-GH Paderborn
Warburgerstr. 100

33098 Paderborn

Email uf{@chemie.uni-paderborn.de
Tel. 05251/60-2496

Fax: 05251/60-3423.

Unterkunft und Anreise:

Von der lokalen Organisation wurden ausreichend Hotelbetten reserviert, Unterbringung in
Einzel- und Doppelzimmer (bitte bei Anmeldung angeben). Die Preise liegen zwischen DM
115,-- pro Nacht im Einzelzimmer und DM 65,-- pro Nacht pro Person im Doppelzimmer.
Weitere Angaben hierzu und zur Anreise unter http://ksam98.uni-paderborn.de.

Tagungsbeitrag:

Der Tagungsbeitrag betrdgt DM 400,-- fiir Nichtmitglieder DM 500,—. Teilnehmern von
Forschungseinrichtungen der &ffentlichen Hand sowie aus Universititen wird eine
ErmiiBigung von 50% gewiihrt. Bei Uberschiissen werden Teilnehmern mit geringem oder
keinem Einkommen die Beitriige auf Antrag ganz oder teilweise erlassen.

Bei Zahlung nach dem 7.8.98 wird ein um DM 50.-- erhohter Beitrag erhoben.

Die Tagungsbeitriige sollen bis zum 7.8.98 iiberwiesen werden auf das Tagungskonto:

Dr. Erich Paulus

Verwendungszweck: KSAMO98, Paderborn
Konto-Nr. 100 533 a18; BLZ 501 903 QQ
Volksbank Frankfurt/Main.

Ort der Veranstaltung:

Hérsaal D2
Universitiit-GH Paderborn
Warburgerstr. 100

33098 Paderborn

Weitere Informationen:

Alle wichtigen Hinweise zur Anmeldung, Anreise, Hotelkosten sowie dem detaillierten
Programm sind im WWW unter http://ksam98.uni-paderborn.de zu erhalten.



Anmeldeformular KSAM Workshop 98 Paderborn 27.9.-30.9.98

Sie konnen sich entweder iiber das Internet unter http:/ksam98.uni-paderborn.de oder
schriftlich (bitte Druckbuchstaben) mit diesem Formular anmelden. Das Formular schicken
Sie bitte an Dr. Ulrich Florke, Anorganische und Analytische Chemie, Universitit-GH
Paderborn, Warburgerstr. 100, 33098 Paderborn; Email: floe@mvaxac, uni-paderborn.de.

Name;

Vorname:
Titel:
Adresse (Institut):

Telefon:

Telefax:

Email: (bitte unbedingt angeben!)

Ich méchte einen Vortrag halten: JA
Ich méchte ein Poster priisentieren: JA
(bitte ankreuzen und ggf. Abstract einreichen)

[1 NEIN []
0]} gy NEINTE)

Verbindliche Zimmerbestellung:
Datum Anreise:
Datum ADFeise: .siisiss, seimensinisssctssimisnsrs

Ich bitte um Unterbringung in einem
Einzelzimmer (DM 95 - 115, incl. Friihstiick, pro Nacht)
Doppelzimmer (DM 65 - 75, incl. Friihstiick, pro Nacht, pro Person)
Evtl. gemeinsam mit:

Den Tagungsbeitrag liberweise ich bis spétestens 7.8.98 auf das Tagungskonto:
Dr. Erich Paulus; Verwendungszweck: KSAM98, Paderborn;
Konto-Nr. 100 533 618; BLZ 501 903 00; Volksbank Frankfurt/Main.

Ort/Datum Unterschrift



AK NEUTRONENSTREUUNG

Mit mehr als 150 Mitgliedern gehdrt der Arbeitskreis Neutronenstreuung zu den zahlenmaBig
groften Arbeitskreisen der DGK. Dies spiegelt die Bedeurung der Neutronenstrevung als lei-

stungsfihige Methode zur Untersuchung der Struktur und Dynamik kondensierter Materie
wider. Dementsprechend breit gefiichert ist das Anwendungsgebiet von der Strukturbestim-
mung auf mikroskopischer und mesoskopischer Langenskala in atomaren, molekularen oder
magnetischen Systemen, tiber di¢ Untersuchung der Realstruktur mit Textur und Eigenspan-
nungen bis hin zur Bestimmung von Gitterschwingungen, Transportprozessen, magnetischen
Anregungen o.d.. Viele dieser Themengebiete sind auch Gegenstand anderer Arbeitskreise.
Ein methodisch ausgerichieter Arbeitskreis nimmt demzufolge immer eine Zwischenstellung
ein.

Der AK Neutronenstreuung sieht eine seiner Hauptaufgaben darin, ein Forum zu bieten, das
tiber MeBmaglichkeiten, den Zugang zu Neutronenquellen und spezielle Probleme der Metho-
de informiert. Ein wesentliches Instrument der Forschung mit Neutronen ist die BMBF-
Verbundftrderung, die eine Reihe von Diffraktometern und Spektrometern finanzier, die al-
len deutschen Forschergruppen fiir ihre Messungen offenstehen. Uber diese Geriite ist in der
Vergangenheit in mehreren Beitrigen der DGK-Nachrichten im einzelnen berichtet worden.
Der AK-Neutronenstreuung hilft dabei, Ansprechpartner filr spezielle Mefiprobleme seiner
Mitglieder zu finden.

Bei der Instrumentierung des gerade im Bau befindlichen Miinchener Forschungsreaktor
FRM-I sind einige Mitglieder des Arbeitskreises aktiv beteiligt, so dab auch hier die Wiin-
sche und Bediirfnisse der Kristallographie entsprechend beriicksichtigt werden kénnen. Nach
eingehender Diskussion im InstrumentierungsausschuBl des FRM-II und im Komitse
Forschung mit Neutronen* auf der Basis der Vorarbeiten mehrerer Arbeitsgruppen ist nun-
mehr mit dem Bau einer ersten Suite von Neutroneninstrumenten begonnen worden, dic mit
Mitteln der bayerischen Staatsregierung und des Bundesministeriums fiir Bildung, Wissen-
schaft, Forschung und Technologie finanziert werden. Dabei handelt es sich im einzelnen um

Einkristalldiffraktometer fiir heifle Neutronen
Einkristalldiffraktometer fiir thermische Newtronen
Pulverdiffraktometer
Flugzeit-Pulverdiffraktometer

Diffraktometer fiir die Materialforschung
Kleinwinkelstreuapparatur

Reflektometer fiir biologische Anwendungen
Dreiachsenspektrometer fiir thermische Neutronen
Dreiachsenspektrometer fiir kalte Neutronen
Flugzeitspektrometer

Rilckstreuspektrometer

Resonanz-Spin-Echo Spektrometer

Mefplatz fiir sehr langwellige Neutronen
Positronenquelle

Experimentierplatz fiir die Teilchenphysik

® & & @ 4 # & % 8 % B B B B @
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Auf wissenschaftlichem Gebiet bemiiht sich der AK Neutronenstreuung. die Themengebiete
Dynamik kondensierter Materie™ sowie neuerdings ,magnetische Strukturen und Anregun-
gen" abzudecken, die z.Zt. in keinem anderen Arbeitskreis der DGK behandelt werden. Be-
reits mehrjihrige Tradition besitzt der stets im Herbst veranstaltete Gitterdynamik-Workshop.
der als Fortbildungsveranstaltung Grundlagen, Modellierung und Messung von Phononen
vermittelt. Erfreulich ist die recht grofle Resonanz, auf die dieser Kurs auch im vergangenen
Jahr wieder bei Kristallographen, Mineralogen, Chemikern und Physikemn gestofien ist, als er
erstmalig in Gbttingen stattfand. Die Ankiindigung fiir den diesjihrigen Workshop liegt bei.

Auf dem Gebiet der magnetischen Strukturbestimmung ist gegenwirtig in Deutschland ein
gewisses Defizit bei der Aus- und Weiterbildung junger Kristallographen festzustellen. Um
dieser Entwicklung entgegenzuwirken, bereitet W. Schiifer, Universitit Bonn, fiir den AK
Neutronenstreuung einen entsprechenden Einflihrungs-Workshop vor, der voraussichtlich im
Februar oder Mirz 1999 in Jilich stattfinden wird. Die entsprechende Vorankiindigung ist
ebenfalls im vorliegenden Heft enthalten.

In Kiirze wird auch die Homepage des Arbeitskreises im Internet verfiigbar sein, auf der dann
regelméBig fiber seine Aktivititen, iiber NeutronenmeBmoglichkeiten etc. informiert wird.
Wir wiinschen uns sehr, dafi diese Einrichtung dann auch dazu genutzt wird, um Erfahrungen.
Wiinsche und Anregungen auszutauschen.

G. Eckold, Géttingen
H. Boysen, Miinchen
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T.3-3%
Institut fir Physikalische Chemie
der Georg-August-Universitiit Got-
tingen

Workshop "Gitterdynamik"

Das Instinnt fiir Physikalische Chemie der Universitit Gottingen veranstaltet gemeinsam mit
dem Arbeitskreis Neutronenstreuung in der Deutschen Gesellschaft fiir Kristallographie in
diesern Jahr wieder einen Einfihrungskurs zum Thema "Gitterdynamik", Dieser Kurs
findet vom 28. September 22. bis zum 2. Oktober 1998 in Gottingen statt. Er ist gedacht als
Einstieg fiir Kristallographen, Mineralogen, Chemiker und Physiker, die fiber die Strukturana-
Iyse hinaus Interesse an der Dynamik von Kristallgittern und ihrer modellhaften Beschreibung
haben. Die Veranstaltung wird keine Theorie-Vorlesung sein; vielmehr soll in méglichst an-
schaulicher Weise versucht werden, die Grundlagen der Gitterdynamik zu vermitteln, experi-
mentelle Methoden zur Bestimmung von Phononen-Dispersionskurven und deren Interpreta-
tion im Rahmen von Modellrechnungen darzustellen. Der Workshop ist rechnerorientiert; d.h.
die Teilnehmer kénnen mit Hilfe des Programmsystems UNISOFT praktische Erfahrungen
mit Modellrechnungen machen und sich dabei Gitterschwingungen direkt am Bildschirm gra-
phisch veranschaulichen. Die verwendeten Programme sind zur eigenstindigen Benutzung auf
dem FTP-Server der Universitdt Gottingen verfiigbar, Die Themenliste des Kurses umfafit:

Dynamische Vorgénge in Festkérpern
Gitterdynamik

Gruppentheorie

Gitterdynamische Modelle

Unabhiingige Wechselwirkungen und Korrelationsfunktionen
Modellrechnungen

Optimierung von Modellrechnungen
Stabilitidtsbedingungen

Experimentelle Bestimmung von Dispersionskurven
Signifikanz von Modellparametern

Weitere Vorhersagen gitterdynamischer Modelle
Softmodes, Phaseniiberginge zweiter Ordnung
Weiterfithrende Aspekie der Gitterdynamik

Tci[nahmcgebﬁhrcn werden nicht erhoben. Die Kosten fiic Unterbringung uad Verpflegung
miissen von den Teilnehmem aufgebracht werden. Die Teilnehmerzahl ist auf 20 begrenzt.
Fiir Thre Anmeldung benutzen Sie bitte das beiliegende Formular.

e ———



Name:
Vorname:

Titel:

Dienstadresse:

Telefon:
Telefax:

Email:

Unterschrift:

Anmeldung zum Kurs
"Gitterdynamik"

Gottingen, 28. September - 2. Oktober 1998

Bitte senden Sie Thre Anmeldung méglichst bald an:

Prof. Dr. Gotz Eckold
Institut fiir Physikalische Chemie
Universitit Gottingen
Tammannstr. 6
37077 Géttingen

Tel/Fax: 0551-39-3142
Email: geckold @ gwdg.de
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Arbeitskreis

Neutronenstreuung

Vorankiindigung fiir einen Einfiihrungs-Workshop iiber

Magnetstrukturen
aus Neutronen-Pulverdiffraktometrie

Der Workshop startet mit einfithrenden Vorlesungen itber

Neutronen-Pulverdiffraktometrie
Magnetische Gitterstrukturen
Experimentelles
Auswerteprogramme

Schwerpunki des Workshops ist das prakiische Arbeiten am PC mit der Auswertung von Mefi-
daten verschiedener magnetischer Verbindungen

MeBdatenaufbereitung

Indizierung von Magnetreflexen und Bestimmung der Gittermetrik
Berechnung von Strukturmodellen

Bestimmung von Spinrichtungen und Momentbetriigen

(a) Programm FULLPROF (full-pattern Methode)

(b) Programm POWLS (integrierte Intensititen)

Der Workshop richtet sich an Studenten aus den Bereichen Mineralogie-Kristallographie,
Festkorperphysik oder Festkorperchemie mit Grundkenninissen in Kristallographie, Diffrak-
tion und Magnetismus.

Ot Forschungszentrum Jithich
Zeit: 3 Tage (voraussichtlich Februar 1999)

Anfragenan:  Dr. Wolfgang Schifer
‘Mineralogisch-Petrologisches Institut der Universitit Bonn

AuBenstelle MIN/ZFR in Forschungszentrum Jiilich
D-52425 liilich

Tel: 02461 - 616024

Fax: 02461 - 613012

Email: w.schaefer@fz-juelich.de
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NO MATTER HOW FINELY
TUNED — EACH INSTRUMENT
HAS ONLY ONE SPECIFIC
FREQUENCY RANGE...

SIEMENS ANALYTICAL X-RAY SYSTEMS




Institut fiir Kristallographie und Angewandte Mineralogie der
Ludwig-Maximilians Universitiit Miinchen

Priv.-Doz. Dr. Holger L. Meyerheim, TheresienstraBe 41, 80333 Miinchen
Tel.: 089 2394-4329, Fax: 089 2394-4334
E-Mail: Holger.Meyerheim(@lrz.uni-muenchen.de

1. Ankiindigung des Workshops
"Neue Entwicklungen bei der Kristallstrukturanalyse mittels
der Maximum-Entropie-Methode und anderer direkter Verfahren"
vam 7.-9. Oktober 1998 in Miinchen.

Der Arbeitskreis Synchrotronstrahlung der DGK veranstaltet vom Mittwoch, dem 7. Oktober
bis Freitag, den 9. Oktober 1998 in Miinchen einen Workshop iiber neue Entwicklungen auf
dem Gebiet der Strukturanalyse mit Hilfe direkter Methoden unter besonderer Beriicksichti-
gung der Maximum-Entropie-Methode. Anmeldungen bitte an:

Holger L. Meyerheim

Institut fiir Kristallographie & Angewandte Mineralogie der LMU Miinchen
Theresienstrafie 41

D-80333 Miinchen

Tel: 089-2394-4329

Fax. 089-2394-4334

E-Mail: Holger.Meyerheim(@lrz.uni-muenchen.de

= Es soll eventuell auch ein kleiner Tagungsband erscheinen. Aus digsem Grund werden die
Teilnehmer pebeten zum ‘Workshop ¢in Manuskript ihres Beitrags mitzubringen.

*Eine Teflnahmegebithr wird nicht erhoben.
Der Workshop wird von der DGK finanziell unterstiitzt. Nach Maglichkeit sollen Reiseko-

sten (teilweise) ersetzt werden,
*Hotelzimmer in der Nihe des Instituts stehen zur Verfligung

Holger L. Meyerheim
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AK THEORETISCHE KRISTALLOGRAPHIE

Bericht von der Frithjahrsschule zum Thema
w»Anwendung von Normalisatoren in der Kristallographie®
vom 23. bis 26.3.1998 in Hiinfeld

Wer hat nicht schon, beim Vergleich von Kristallstrukturen aus der Literatur, mit verschiede-
nen Koordinatendarstellungen gekimpfi und sich gefragt: sind die Strukturen aun gleich oder
nicht? und wie muf ich die Koordinaten umrechnen, um zu vergleichbaren Zahlenwerten zu
kommen? Oder eine Phasenumwandlung fithrt in eine Untergruppe der Ausgangsraumgruppe,
in der gewisse Symmetrieelemente (oft auch Translationen) fehlen und die eine andere Null-
punktswahl erfordert. Wie sehen die Atomkoordinaten bezilglich det neuen Zelle aus und vor
allem, wie verschafft man sich einen Uberblick iiber alle gleichwertigen Nullpunkislagen und
Koordinatensétze? Es wire doch fatal, ausgerechnet die Variante zu iibersehen, auf die man
sich indirekt (durch experimentelle Vorgaben) bereits festgelegt hat. Inhalt des Kurses war es,
die Normalisatoren als geeignetes Handwerkszeug vorzustellen, mit dem diese und ihnliche
Fragen systematisch beantwortet werden kénnen.

Es gab ein intensives Vortragsprogramm, das neben Frau Elke Koch von den Herren Werner
Fischer, Ulrich Miiller und Helmuth Zimmermann gestaltet wurde, ergiinzt durch Ubungen,
bei denen wir an vielen konkreten Beispielen das Gelernte ausprobieren und umsetzen
konnten.

Zur Einfithrung ins Thema erlduterte W.F. die anschauliche Bedeutung der Normalisatoren
unter dem Schlagwort “Symmetrie der Symmetrie”. Dabei kam auch die Erinnerung an be-
kannte Grundbegriffe (Gruppe, Untergruppe, Nebenklasse, Konjugation, Normalteiler) nicht
zu kurz. Ein nitzlicher Nebeneffekt war die Gewdhnung an die benutzie Nomenklatur, so dall
auch diejenigen einen guten Einstieg fanden, die sich nicht tiglich mit Gruppentheorie
beschiftigen.

Dann ging es mit E.K., ergiinzt durch U.M. zur Sache; euklidische und affine Normalisatoren:
ihre Definition, wie man sie im konkreten Fall gewinnt und wie sie aussehen, insbesondere
auch in Sonderfillen spezialisierter Metrik, Etwas gewohnungsbedilrftig waren die nicht-
kristallographischen Symmetrien, die zuweilen nétig sind, wm Symmetricbeziehungen jenseils
der Raumgruppensymmetrie angemessen zu beschreiben, z.B. kontinuierliche Translationen
langs polarer Achsen (obwohl doch jedem praktizierenden Strukturbestimmer das Problem
der Nullpunktsfixierung durchaus vertraut ist). Auch Dinge wie ,affine 4-zihlige Drehungen®
im orthorhombischen! System lésten lebhafte Diskussionen aus, bis wir uns mit Hilfe von
Beispielen etwas darunter vorstellen konnten. Fiir die Anwendung ist es nicht einmal notig,
die Normalisatoren selbst zu bestimmen, den sie sind bereits tabelliert in den International
Tables.

Einen noth direkieren Bezop zur praktischen Anwendung hatte dann die Betrachtung der
euklidisch dquivalenten* bzw. ,affin dquivalenten” Punktkonfigurationen (ebenfalls E.K.).
Sie charakterisieren nidmlich gerade diejenigen Koordinatensitze, die gleichwertige Struktur-
beschreibungen darstellen, sich aber nicht mit der Raumgruppensymmetrie ineinander
umrechnen lassen. Die Normalisatoren liefern hier das Handwerkszeug, sich alle
Koordinatensétze zu beschaffen und mit einem bloBen Blick in die Tabellen bereits zu wissen,
wieviele verschiedene es gibt. Ein besonders interessanter Fall in diesem Zusammenhang sind
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Normalisatoren, die zu einer anderen Laue-Klasse gehéren als die Raumgruppe selbst. Dann
¢ibt es fiir eine Kristallstrukiur verschiedene Sitze von Miller-Indizes, die jeweils nur mit
einem Teil der Koordinatensitze kompatibel sind. Es kann also passieren, daf sich ein
gemessener Strukturdatensatz (die Miller-Indizes sind durch das Experiment festgelegt) mit
Atomkoordinaten aus der Literatur nicht verfeinern 188, obwohl das Strukturmodell richtig
ist!

H.Z. erlduterte die tiefere Begriindung der (nicht immer einsichtigen) Nullpunktswah! in den
Raumgruppenbeschreibungen der International Tables. Auch hier liefern die Normalisatoren
die ordnende Ubersymmetrie. Die Erérierung der Nullpunktswahl bei Gruppe/Untergruppe-
Beziehungen (sortieren von Zentrierungen und Gleitkomponenten etc.) war dann eine schéne
Vorfithrung der Niitzlichkeit von Lagekennstellenmatrizen. Beim Thema Nullpunktswahl und
Enantiomorphie im reziproken Raum ging es um die Phasenfixierung von Strukturfaktoren.
Hier liefern die Normalisatoren zwar auch kein neues Konzept, bewirken aber eine
wesentliche Vereinfachung durch Systematisierung dessen, was frither nur in langen Listen
von Einzelfillen darstellbar war.

Ein eigener Punkt war die systematische Behandlung klassengleichen Untergruppen, deren
Anzahl bei entsprechender Zellvergroferung schnell ins Uferlose wachsen kann. Hierzu erliau-
terte UM. einen Algorithmus zum Abzihlen konjugierter Untergruppen und H.Z. lieferte
viele (gedruckte) Seiten von Diagrammen mit Untergruppenbeziehungen.

Den Abschiul machte dann noch mal W.F. mit einem Bericht fber Automorphismengruppen.
einem iilterem Konzept zur Klassifizierung von Raumgruppenbeziehungen, das im Prinzip das
Gleiche leistet wie die Normalisatoren, nur in der praktischen Anwendung von diesen ver-
driingt worden ist.

Die sehr gute Organisation des Kurses hat sicher wesentlich zum Gelingen beigetragen. Ein
ausfithrliches Skripl, das wir gleich zu Anfang erhielten ersparte das Mitschreiben, so daBl wir
uns voll aufs ZuhGren und Mitdenken konzentrieten konnten. Es wurde durch eifrige
Mitarbeit und viele intensive Diskussionen honoriert. In zahlreichen Ubungsaufgaben hatten
wir Gelegenheit, unser Verstindnis des Stoffes zu testen. Nach einer Weile erhielten wir die
ausgearbeiteten Musterlosungen mit den Ergebnissen und vor allem mit Erlduterungen der
Losungsstrategie, was manches zusitzliche Aha-Erlebnis brachte.

Dazu kam der angenehme Aufenthalt im Bonifatiuskloster bei ausgezeichneter Verpflegung
und gutem Wetter (kalt und sonnig), wo trotz des intensiven Arbeitsprogramms etwas Zeit
blieb, sich die Beine im Park zu vertreten und die ersten Frithlingsblumen zu geniefien.

Leonore Wicehl, Bonn

29



AK ELEKTRONENMIKROSKOPILE

Im AnschiuB an die sehr schone und anregende luhrestagung in Karlsrube fand am 5.und 6,
Mirz der zweite Workshop des Arbeitskreises Elektronenmikroskopie mit dem Schwerpunki
Analytische Elektronenmikroskopie™ statt.

Der Workshop befaBte sich mit der elementanalytischen Elektronenmikroskopie, ihren
Methoden und Problemen und versuchte, Losungshilfen zu verschiedenen Problemstellungen
zu geben. In vielen Fillen ist die Kenntnis der Zusammensetzung einer Probe der Schliissel
zur Losung eines aktuellen Problems. Die vollstindige quantitative Auswertung der
ernaltenen EDX-, EELS- oder Auger-Spektren ist allerdings hiufig mit einigen
Schwierigkeiten behaftet. Gleichzeitig hat die elementanalytische Elektronenmikroskopie
durch die rasche Entwicklung der energiepefilierien Analytik in den leizten Jahren enorme
Forischritte gemacht. Aus diesen Griinden eignete sich das Thema besonders fiir einen
Workshop des Arbeitskreises. Das rege Interesse an einem derartigen Workshop zeigte sich
besonders in dem Interesse, mit dem ¢s von vielen Kollegen und Kolleginnen auch fiber die
Grenzen der DGK hinaus aufgenommen wurde, was sich auch in der Teilnehmerzahl von 37
niederschlug.

Dank der finanziellen Unterstiitzung durch die DGK war ¢s médglich, eine Reihe von Exper-
ten aus verschiedenen TEM-Laboratorien einzuladen. Insgesamt wurden 13 Beitrfige im
Rahmen des Workshops vorgestellt. Schwerpunkte bildeten die Elektronenenergieverlust-
spektroskopie (EELS), die energie- und wellenlangendispersive Analytik (EDX/WDX), die
energiegefilterte Analytik (ESL in-column und post-column Filter) und die Auger-Spektros-
kopie. Zu allen vier Schwerpunkten gab es Grundlagenvontrige und eine Reibe von
Beitrigen, die die Anwendung der jeweiligen Technik in der Praxis verdeutlichten und eine
Diskussionsgrundlage boten. Das Spektrum reichte dabei von der Elementanalyse von
Oberflichen und oberflichennahen Gasblasen bis zu dynamischen Bestimmung der Anderung
der atomaren Koordination von SiO, wihrend des Amorphisierungsprozesses im TEM.

Im Rahmen der DGK-Tagung 1998 in Karlsruhe gab es auch wieder ein sehr anregendes Mi-
krosymposion Elektronenmikroskopie, in dessen Anschiuf die Mitgliederversammiung des
Arbeitskreises stattfand. Die Mitgliederversammlung hatte im wesentlichen 2 Tagesordnungs-
punkte: die turnusgemaBe Wahl des Sprechers und die Planung der Aktivititen fir das
néchste Jahr.

Zum Sprecher wurde wieder Dr. Marthias Rodewald gewihlt. Zeitweilige Uneinigkeit
bestand jedoch wihrend der Diskussion tiber die Aktivititen des Arbeitskreises im niichsten
Jahr. Herr Dr.Van Aken schlug vor, im Rahmen einer Diskussionsveranstaltung die neuen
Entwicklungen auf dem Gebiet der Elektronenkristallographie zu beleuchten. Dem gegeniiber
wurde von mehreren Kolleginnen und Kollegen aber auch der Wunsch nach einem Workshop
iiber Methoden der Bildkontrastsimulation und Bildverarbeitung geduBert. Man einigte sich
schlieBlich darauf, das Thema noch einmal in einem offenen Rundschreiben (email) an die
Arbeitskreismitglieder zu diskutieren. Ich mochte an dieser Stelle alle Interessenten an der
Elektronenmikroskepie bitten, mir ihre Meinung zum Schwerpunkithema des niichsten
Workshops per Post oder iiber email zu senden.

M. Rodewald

Newe Anschrifiab 1.598:
Dr. M. Rodewald

JEOL (Germany) GmbH, Oskar-von-Miller-Str. 1, 85386 Eching b. Manchen

Tel: D8165/77-253, Fax: 08165/77-512, Email: rodewald@indigo.stmw.tu-darmstadt.de
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AK HOCHAUFLOSENDE
RONTGENDIFFRAKTOMETRIE,
-REFLEKTOMETRIE UND -TOPOGRAPHIE

Herbstschule 1997 in Smolenice/Slowakische Republik

In Fortsetzung der von Dr.Héche (Halle) begriindeten AK Treffen fand im Herbst 1997 unsere
3. Herbstschule "X-ray Scattering from Surfaces and Thin Films" in Smolenice/Slowakische
Republik statt. Insgesamt waren 77 aktive Teilnehmer (davon 39 aus Deutschland, 8 aus Rul3-
land, 3 aus WeillruBland, 4 aus der slowakischen Republik, 10 aus der tschechische Republik,
4 aus Osterreich, 2 aus Grofibritannien, 5 Polen, 1 Armenier und | Teilnehmer aus Italien) an-
wesend, die sich in 54 Vortriigen und 16 Postern prisentierten. Zentrale Themen der Beratung
waren: die Hochauflésende Rontgenreflektometrie, die Hochauflgsende Réntgenbeugung, ins-
besondere die Aufnahme und Interpretation von 2D-Streubildern im reziproken Raum, die
nichtspekulare (diffuse) Streuung zur Analyse der Grenzildcheneigenschatien, die Methode
der Beugung unter streifendem Einfall (grazing-incidence diffraction), die Réntgentopo-
graphie und die Analyse lateral strukturierter Oberfléichen.

Uberaus positiv wurde die Aufteilung der Vortragsprogramms in 6 Tutorials (je 45 Minuten)
und anschlieBenden oralen Kurzprisentationen (je 15 Minuten), die insbesondere von jungen
Teilnehmern vorgestellt wurden, aufgenommen. Die herrliche Landschaft, die mit Hilfe der
Slowakischen Mitveranstalter (Elektrotechnisches Institut der Slowakischen Akademie der
Wissenschaften) mégliche reibungslose Organisation und der Enthusiasmus der Teilnehmer
taten ihr Ubriges.

Dank der finanziellen Unterstiitzung seitens der DGK konnten wir 6 deutsche Studenten
finanziell unterstiitzen. Weiterhin wurde das Geld fiir Reisebeihilfen der osteuropdischen Teil-
nehmer und fiir die Gestaltung des Rahmenprogramms verwendet. Wir haben verabredet, die
Veranstaltungsreihe alle zwei Jahre zu wiederholen.

Utlrich Pietsch

31



f Arbeitskreissprecher:

Institut flir Mineralogie
i der Universitit Hannover
5 - v . Weifengarten |
RBEITSKREIS NMR-SPEKTROSKOPIE
DER D-30167 Hannover
DEUTSCHEN GESELLSCHAFT FOR Email:  M.Fechietkord@mbox. mineralogic.
uni-hansover.de i

KRISTALLOGRAPHIEE.V.

Internet:  hitp:iwww

i Bl : Wudﬂ'ﬂmﬂkl!
AK NMRL& DGK- Jastitu. £ Minsralogés. Welfeagaricn L Telefon:  0511-762-2896
D-30167 Hannost Telefax:  0511-762-3045

Hannaver, deg, 17, Aprl 1998

Protokell der Arbeitskreissitzung und Bericht iber das Mikrosymposium

Auf der 6. Jahrestagung der DGK in Karisruhe traf sich der Arbeitskreis . NMR-Spektrosko-
pie" zu seinem einjahrigen Bestehen. Im Anschlub an den Bericht des AK-Sprechers wurden
verschiedene Dinge, die auf der erweiterten Vorstandssitzung der DGK angeregt wurden, zur
Diskussion gestellt.

Eine mégliche Beteiligung an Tagungen der Deutschen Physikalischen Gesellschaft (DPG)
wurde mit Zurilickhaltung aufgenommen, da ein Engagement des Arbeitskreises wegen der
GroBe dieser Tagungen als nicht besonders sinnvoll erachtet wird. Der Druck von Works-
hopskripten in groBerer Auflage erscheint unzweckmiBig, denn der typische Charakfer der
User-Workshops des Arbeitskreises besteht darin, daB hauptsiichlich NMR-Grundlagen
vermittelt werden. Der Kreis der Teilnehmer umfaBt dabei hdchstens 10 bis 20 Personen.
Nachzudenken ware aber, ob eine Zusammenstellung aller Workshopskripte in einem
Sammelband mit groBerer Auflage sinnvoll ist. Dadurch képnte interessierten DGK-
Mitgliedern eine Ubersicht zu Methoden der FestkOrper-NMR-Spektroskopie gegeben
werden.

Desweiteren wurde die Einfilhrung eines Arbeitskreislogos begriifit. Der vom Sprecher vorge-
schlagene und in den DGK-Mitteilungen abgebildete Prototyp” soll dabei noch weiter
verbessert werden und bis Anfang April als Endfassung vorliegen. Herr Wolf, der das
..Geowissenschaftliche NMR" in Bochum betreut, gab abschlieBend einen Uberblick iiber die
derzeitig vorhandene Geriiteausriistung. So wurde ein N;-Hochdruckverdampfer angeschafft,
mit dem die Drucklufiversorgung fiir den Hochtemperatur MAS-Probenkopf bis 650°C auch
fiir zeitaufwendige Messungen gewihrleistet ist. Vorschlige fiir Neuanschaffungen sind ein
Oszilloskep wnd ein  Einkristall-Probenkopf. Der nichste Workshop zum Thema
Heteronukleare Korrelationsexperimente zur Bestimmung von Atomabstinden und lokalen
Bindungsverhiltnissen” wird vom 29.-30. Juni in Bochum abgehalten. Die nichste Arbeits-
kreis/Nutzer-Tagung findet am 25. September in Miinster statt (siche gesonderte Ankiindigun-
gen).

Die gute Zusammenarbeit und der intensive Erfahrungsaustausch der Arbeitskreismitglieder
untereinander auf den Workshops und Nutzertreffen spiegelte sich dann besonders im Mikro-
symposium ,,NMR-Spektroskopie* wider. Vergleichend zum ersten Symposium in Hamburg
zeigte sich eine deutliche Steigerung in der Breite der angewendeten NMR-Methoden. Sehr
positiv war auch zu werien, dab sowohl die Art und Weise der Vortriige als auch der wissen-
schaftliche Inhalt der Beitriige eine hohe Qualitéit zeigten. Von dieser Stelle aus sei allen Vor-
tragenden nochmals ein herzlicher Dank ausgesprochen.

Michael Fechtelkord
Hannover

32




Arbeitskreissprecher:

Dr, Michael Fechtelkord
Institut fir Mineralogie
der Universitit Hannover
Welfengarten 1

[2-30167 Hannover

Email: M Fechtelkord@mbox.mi
ARBEITSKREIS NMR-SPEKTROSKOPIE uni-hannoverde
Internet:  httpzfiwww.mineralogie.uni-
DER ) hannover.de/nm/ak12
DEUTSCHEN GESELLSCHAFT FUR Telefon:  0511-762-28%
KRISTALLOGRAPHIEE. V. Telefax:  0511-762-3045

Hannover, den 17. April 1998

Einladung

Zum
3. User-Workshop des AK 12 - NMR-Spektroskopie

. Heteronukleare Korrelationsexperimente zur Bestimmung

von Atomabstinden und lokalen Bindungsverhdltnissen“
vom
29. - 30. Juni 1998
am
Institut fiir Mineralogie der Ruhr-Universitit Bochum

Themen:

¢ Kontaktzeitabhlingige Kreuzpolarisationsexperimente

» Bestimmung von Kreuzpolarisations- (Tyx), Spindiffusions- (Tyyy) und Relaxationszeiten
(Tip)

» Zweidimensional heteronuklear korrelierte Kreuzpolarisationsspektren

e Berechnung von Atomabstinden und Bestimmung der lokalen heteronuklearen
Bindungsverhiltnisse aus den gewonnen Daten

Der Workshop umfafit jeweils morgens einen Theorieteil von ca. 2 Stunden. Die Messungen
werden anschlieflend an einem BRUKER ASX 400 Festkorper-NMR Spektrometer
durchgefithrt und ausgewertet.

Spezielle Kenntnisse sind fiir eine Teilnahme nicht erforderlich. Grundkenntnisse iiber
Kernspinresonanz-Spekiroskopie sind ausreichend.

Infos und Anmeldungen Giber den AK-Sprecher: Dr. Michael Fechtelkord, Hannover
und {iber das Internet unter: hitp //kristalll. min.uni-hannover.de/nmr/akl 2/workanss98. him
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Dr. Michael Fechielkord
Institut filr Mi i

der Universitit Wﬂm
Weifengarten |

D-30167 Hannover

Email: M Fechelkordigmbox mineralogic.
uni-hannover.de

ARBEITSKREIS NMR-SPEKTROSKOPIE

i : hapdhwww.mineralogic. uni-
DEr B hannoves.de/nmr/ak |
DEUTSCHEN GESELLSCHAFT FOR Telefon:  0511-762-289%
KRISTALLOGRAPHIEE. V. Telefw:  D511-762-3045
Hannover, den 17. April 1998
Einladung
zur

2. Arbeitskreis- und Nutzertagung
des Arbeitskreises NMR-Spektroskopie

am
25. September 1998
am
[nstitut flir Mineralogie der Westfilischen Wilthelms-Universitit
Corrensstr. 24, 48149 Miinster

Programm:

Vormittags:

Hauptvortrag: Prof. Dr. Hellmut Eckert, Institut fiir Physikalische Chemie der
Westfalischen Wilthelms-Universitdt

Nachmitiags:
Kurzvortriige der Arbeitsgruppen iiber den Stand Ihrer bisherigen Ergebnisse

Die Arbeitskreis- und Nufzertagung dient dazu, bisherige Ergebnisse darzulegen, zu
diskutieren und Anvegungen fiir neve Experimente zu geben.

Herzlich eingeladen sind auch alle DGK-Mitglieder, die Forschungsthemen bearbeiten, in
denen mittels NMR-Spektroskapie bisher nicht geklirte Fragestellungen geldst werden
konnten, ihr Arbeitsgebiet in einem Kurzvertrag vorzustellen, um Anregungen filr mégliche
NMR-Experimente zu bekommen und diese am . Geowissenschaftlichen NMR*" in Bochum

durchzufiihren.

Infos und Anmeldungen tiber den AK-Sprecher: Dr. Michael Fechtelkord, Hannover
und itber das Internet unter: hitp:/fkristalll.min uni-hannover.de/nmr/ak1 2/nutzerms. him
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CEA Reflex films

for high detail resolution

Caption; lauve photogroph of ribulose-bisphosphate
carboxylgse/oxygenase.Space group C2221,
0=1572 A b=157.2 A c=201.3 A

Effective wavelength range conlributing fo reflections
on the photogreph = 0.25-2. 104,

Expasure fime = 5. Crystol fo fim ofs -

142.3 mm,

Number of reflections predicted on photograph =
126,270,

The photagraph wos recorded af station 2.7 of the
wiggler fine at SRS Daresbury by Inger A. Andersson,
lan 1. Cliflon anid Janos Hajdu (Andersson et of, in
preparation).

Usage

CEA Reflex 15 and Z5 have been especially
designed in cooperation with X-ray
crystallographers to meet the demands for
general purpose X-ray diffraction films. They may
also be used in other applications where high
sensitive films for Direct C-ray exposures are
needed.

CEA Reflex 15 is coated with emulsion on one
side only, and is thus specially suited for X-ray
pawder cameras where high detail resolution is
needed.

CEA Reflex 25 is coated with emulsion on
both sides, giving higher speed and higher
absorption power for X-rays which makes it
suitable for single crystal cameras.

General description

CEA Reflex 15 and 25 are coated on @.175 mm
clear polyester safety base. The clear bose
provides a high signal to noise ratio for
measurements in film scanners or other
applications where micro densifometers are

used.

PLEASE CALL OR FAX FOR FURTHER
INFORMATION

A Member of Karolin Invest

CEA (DEUTSCHLAND) GMBH

ZeppelinstraBe 12, D-45470 Milheim an der Ruhr, Germany.
Tel: +49 [0] 208/3 79 11, Fax: +49 [0) 208/37 49 12.



AK PULVERDIFFRAKTOMETRIE

1. Eindriicke von der DGK-Tagung in Karisruhe, 2. bis 5. Miirz 1998:

Das Spektrum der Beitrige erstreckie sich von der Strukturanalyse iber Kristallphysik und
Kristallchemie bis zu neuen Methoden zur Strukturbestimmung und Simulation. Mir fiel vor
allem die Anwendung iterativer Algorithmen auf, die hohe Rechenleistung voraussetzen: Zur
Berechnung der atomaren Verteilung tritt die "Maximum Entropie Methode" immer &fter an
die Stelle der klassischen Fourier-Technik. Auch algebraische Methoden der Strukturbestim-
mung, ohne oder mit Teilinformation zur Stroktur (“holographisch®), werden mit schnellen
Rechnern realisierbar, natiirlich auch die Verfahren der "Computational Crystallography" zur
Strukturberechnung aus Potentialansitzen. Das GauBsche Verfahren der kleinsten Quadrate,
frither der Mittelpunkt vieler Programme, ist jetzt von vielen Werkzeugen nur noch eines, das
fiir die Feinarbeit zusténdige.

Unter den experimentellen Entwicklungen ist fiir die Pulverdiffraktometrie vor allem die der

Bildplatten interessant. Vielleicht dient die Bildplatte zur grieren Verbreitung der Guinier-
Geomelrie, die einen Winkelbereich von etwa 900 simultan mit hochster Auflosung erfalit.

Aufler den vielfiiltigen Anregungen zum Nutzen der Wissenschaft bot die Tagung aber auch
die Gelegenheit, Freunde und Bekannte aus dem beruflichen Umfeld zu treffen. Die
Veranstalter haben mit vorziiglicher Organisation des Tagungsverlaufs und der Einladung
zum schonen Gesellschafisabend fiir beides eine angenchme Basis geschaffen. Thnen sei
herzlich dafiir gedankt!

2. Home-Page des AKs Pulverdiffraktometrie

Die home page des AKs Pulverdiffraktometrie enthilt Informationen zu Veranstaltungen des
Arbeitskreises, den Workshops, das Protokoll der Mitgliederversammlung wihrend der Ta-
gung in Karlsruhe und einige links zu Pulver bezogenen Themen. Wichtiger als Hinweise auf
umfangreiche Programmsammlungen sind solche zu einzelnen Themen oder Programmen, die
kurz kommentiert sein sollten. New singesichtet wird eine Seite, auf der Substanzen genannt
sind, deren Phasenumwandlungen zur Temperatureichung fiir hohe und tiefe Temperaturen
geeignet sind. Dabei soll neben Substanz und Umwandlungstemperatur auch die Bezugsquelle
genannt werden. Anregungen und Vorschlige zum weiteren Inhalt sammelt J. Ihringer,
Adresse s.u..

Zugang zur home page iiber die Internet Adresse: huip./kristall erdw.ethz.ch/DGK/dgk. htm!

3. Veranstaltungen zur Pulverdiffraktion im Jahre 1998:

e 3-tigiger Rntgenbeugungs-Kurs vom 15.-18.Juni 1998 in Aachen,
Veranstalter: D. Clauss, Philips-Forschungslabor
Internet Adresse: http:/fwww-eu. philips.com/axr
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¢ V1. Workshop Pulverdiffraktometrie: Ab Initio Structure Determination of Molecular
Solids from Powder Diffraction vom 30.9.-2.10.1998 in Bochum,

Veranstalter: H. Gies, R. E. Dinnebier, J. Rius und J. Schneider
Internet Adresse: htip://www.ruhr-uni-bochum.de /mineralogie/mineral/kris/iworkshop

e Workshop: Zeit- und temperaturaufgeldste Réntgen-Pulverdiffraktometrie (IV) vom
28.10.-29.10.1998 in Pfinztal,

Veranstalter: W. Engel und M. J. Herrmann
Email: engel@ict fhg de

Den Veranstaltern der Workshops und Kurse des letzten Jahres vielen Dank fiir Thr
Engagement, denen der diesjdhrigen viel Erfolg.

Sprecher: Dr. J. Ihringer Prof. Dr. W. Eysel

Institut fiir Kristallographie Mineralog.-Petrogr. Institut
Universitit Tibingen Universitit Heidelberg
Charlottenstr, 33 Im Neuenheimer Feld 236
D-72070 Tiibingen D-69120 Heidelberg

joerg. ihringer@uni-tuebingen.de ey(@classic.min.uni-heidelberg. de
Tel.: 07071/2975242 Tel.: 06221/548217

4. Berichte zu den Workshops:

5th Workshop on Powder Diffraction:
Ab initio Structure Determination of Molecular Solids from Powder Diffraction
September, 25. - 28. 1997, University of Bayreuth, Germany

Over 80 scientists from 15 countries participated in the 5th workshop on powder diffraction
taking place in Bayreuth (Germany) for the first time. In contrast to previous workshops of
this kind, the conference was intended for more advanced users within the powder
community. The workshop was incorporated in the activities of the powder diffraction group
of the German Society of Crystallography (DGK) and locally organized by Robert Dinnebier
(Bayreuth), Julius Schneider (Munich), Jordi Rius (Barcelona) and Larry Finger (Washington/
Bayrewth) who was a Humboldt fellow in Bayreuth at this time. The three and a half days,
were divided into momning lectures, posing of the tasks and afternoon exercises at the
computer. The various topics included: multiphase indexing, peak asymmetry due to axial
divergence, energy minimization techniques, background modeling, space group deter-
mination, intensity extraction, LeBail fits, direct methods, grid searches, the pseudo atom
method, Patterson search methods, maximum entropy methods, Rietveld refinement at
ambient and non-ambient conditions, the use of constraints, restraints and rigid bodies in
Rietveld refinement and how to use VRML for Difference Fourier and structure plots. More
than half of the attendees used the possibility to register on-line via the WWW. The
conference photo and the program still available at
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http:/fwww.uni-bayreuth.de/departments/crystal/teaching/workshop .

The workshop was partly financed by the DGK and sponsored by the companies NONIUS
BV. AXS GmbH, Philips GmbH, BASF AG and STOE & SIE GmbH. This allowed us 1o
keep the costs for registration very low and, furthermore, to give away 10 travel grants to stu-
dents presenting a poster.

After the hard work, almost everybody enjoyed the mixer sponsored by NONIUS BV and the
conference dinner with franconian specialties. According to the positive feedback of the par-
ticipants, there is a strong demand for schools of this kind in the rapidly growing field of
structure determination from powders, and we believe that our workshop has made an impor-
tant contribution.

Dr. R. D. Dinnebier, Bayreuth

Grundlagen der Gruppentheorie und Anwendung
auf Probleme der Pulverdiffraktometrie
(Oberjoch, 9.-13.3.1998)

Die Darstellungstheorie der Raumgruppen sowie gruppentheoretische Grundlagen zur Inter-
pretation von Phaseniibergingen und modulierten Strukturen wurden im Rahmen eines fiinfii-
gigen Seminars in Oberjoch vermittelt. Im Mittelpunkt stand die Analyse der aktiven Schwin-
gungsmoden bei Phaseniibergéngen, die aus den Darstellungen der atomaren Auslenkungen
mit Hilfe der Projektionsoperatoren zuginglich sind.

AuBerst anschaulich und lebendig wurde das Thema von Priv. Doz. Dr. Jorg Thringer (Institut
fiir Kristallographie, Universitit Tiibingen) anhand vieler Beispiele aus der Praxis und

Modellrechnungen am Computer prisentiert. Aspekte der Landau-Theorie wurden ebenfalls
angesprochen.

Die schone Lage des Ferienortes mit seinem weit ausgedehnten Loipennetz und die
gemiitliche Atmosphiire des iiber dem Ort liegenden Giistehauses erméglichte zudem

interdisziplinire Diskussionen der in verschiedenen Bereichen der Materialwissenschafi
titigen Teilnehmer.

Dr. Stefan Kaskel
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Fraunhofer .. .
Chemische Technologie

Workshop:

Zeit- und temperaturaufgeloste
Rontgen-Pulver-Diffraktometrie (IV)

28. bis 29. Oktober 1998

Die Arbeitsgruppe fiir angewandte Rontgenbeugung im ICT veranstaltet in Zusammenarbeit mit
dem Arbeitskreis Pulverdiffraktometrie der DGK sowie der Gesellschaft fiir Thermischen Analy-
se den 0.g. Workshop. Dieser behandelt das Arbeiten mit Diffraktometern, kombiniert mit Hoch-
und Tieftemperaturkammern und Anwendungen zur Untersuchung von Phasenumwandlungen
und Festk&rperreaktionen. Er ist gedacht fiir Personen, die sich mit Rontgenbeugungsmessungen
ober- und unterhalb der Raumtemperatur beschiftigen wollen.

Das vorliufige Programm beinhaltet Vortrige zu dem Themen

* Apparatives: Detektoren, Temperierkammern und Gobelspiegel

« Auswertung:  Differenzmethode, Rictveld-Verfeinerung, kinetische Auswertung
* Anwendung:  Beispiele der zeit- und temperaturaufgelsten Rontgenbeugung

Die Vortrége werden durch praktische Messungen mit verschiedenen Temperierkammern und
Auswertungen mit den 0.g. Auswerteverfahren erganzt. Wegen der praktischen Ubungen ist die
Teilnehmerzahl auf 20 Personen begrenzt.

Die Teilnehmergebiihren betragen DM 600.-, Fiir Hochschulangehérige wird eine ermaBigte Ge-
bithr von DM 300.- erhoben. Anmeldungen an:

Dr, Waiter Engel
Fraunhofer-Institut fiir Chemische Technologie
Joseph-von-Fraunhofer-Strafle 7
D-76327 Pfinztal
Tel.: 0721/4640-144,
Fax.: 0721/4640-111
Email: engel@ict.fhg.de
oder an
Michael J. Herrmann
Tel.: 0721/4640-681
E-mail: mjh@ict.fhg.de.
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Information  about housing  will  be provided — alter
registration,  Reservation  have 1w e made by the
perticipants,
Posters

Every participant is invited Lo present a poster. An abstract
{1 page, free format) is required in advance.

Course Description

The course is intended for people familiar with powder
diffraction and who want to learn how Lo analyse more
complicated structures by this method. There are no special
requiremets for this course but one should understand the
hasic principles of powder diffraction.

Alter the lectures, all participants will have the opportunity
to practice on PC’s. Examples at different levels of
complexity will be provided. Your own data sets are also
welcome.

The lectures and exercises include:

*  Material quality: cristalinity, defects, particle size,
order/disorder

*  Data collection: source of radiation, monochromati-
sation, diffraction experiment, delector system

*  Symmetry information: indexing, cell and space group
determination

»  Datareduction: smoothing, background correction,
preferred orientation

¢ Structure model optimisation: DLS, Energy
minimisation, soft constraints/restraints, rigid bodies

*  Rietveld analysis: Programs: XRS-82, WyRiel,
Fullprof, GSAS

e Strategy and limits; standard peak (analytical function,
self-learned profile function), profile fit (O-point
correction, FWHH, peak asymmetry)

LU Funt

Main enrance of the building NA (floor 01) of the Rubr-
Universitit Bochum, Germany
Time

Deadline for Registration: 31, 5. 1998
Course: 30,9, - 2. 10. 1998
Mail/email form 10: Prol, H. Gies

Local Organisation

Prof. Dr. Hermann Gies (Bochum, Germany)
Dr, Peter Daniels (Bochum, Germany)

Dr. Robert E. Dinnebier (Bayreuth, Germany)
Dr. Jordi Rius (Barcelona, Spain)

Dr. Julius Schneider (Miinchen, Germany)

Costs

Course fee: DM 120,- (DM 90,- for students).
The fee includes course material, 3 * lunch and break
snacks, Limited grants are available for students,

Equipment

One PC for approx. 2 participants. Participanis are
encouraged 1o bring their own laptops.

Travel

Excellent connection and public transportation. See our
web site listed below.

Language
The language of the workshop is English and German,

Information

Updated information (from 1.4.98) will be available at
http://www.ruhr-uni-bock de/mineralogie/
mineral/kris/workshop

Powder Diffraction

Rietveld Analysis of Powder
Diffraction Data for Crystal
Structure Refinement

H. Gies
P. Daniels
R. E. Dinnebier
J. Rius
J. Schneider

September/October 1998

Institut fiir Mineralogie
Ruhr-Universitéit Bochum
Germany

Organised by the
Powder Diffraction Group of the
German Society of Crystallography DGK



Registration Form
Yes, I want to participate the VI. Workshop on Powder Diffraction, Bochum (Germany), 30. 9. — 2. 10. 1998

Full Name: ....... STl S e I G R i B s e aa s e e g e TR WPOSIHON: s vt e Loc ey
Organisation: ....... P et BPTERE o ot s S oot ol PN S RS RN P e Bt R -
70 (6] (i Mol 7 e, st USOO  e l e I AR O e e e R e o e e S L e Y S
(ol ezl R . 8 T OOONR L L1 ... © (o e Sl L T ) R A A e R o
T ok SR L R OO0, SNSRI e et ? 10 S s e e s o el e P P i o B e A o
(rrculi O e BT e S s e e s o s B RS O e B oS S SR O R e

[] I pay the full workshop fee of DM 120.-" [J I am a student (reduced workshop fee of DM 90,- J_
[_] I plan to attend the conference dinner (approx. DM 30,- yon2. 10. 1998,

(L) 1 want to present a poster. ] I bring my own laptop computer (minimum requirements: 486 processor, 8 MB RAM).

55 TR T, e v PR S b L T S ) 8

(" all fees have 1o be paid upon arrival)

Eo i
Please return the complete registration form to: or fax/send email to;

Prof. Dr. H. Gies Fax #; (--49) 234 709 44 33

Institut fiir Mineralogie Email: hermann. gies @ruhr-uni-bochum.de

Ruhr-Universitit Bochum

44780 Bochum if you have any question call:

. #: (--49) 234 700 3512

The maximum number of participants (about 60) depends on the ava mation will start after o minimum of 20 1

itwns
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CAMBRIDGE CRYSTALLOGRAPHIC DATA CENTRE

German Affiliated Cenfre

CCDC jetzt noch billiger !

Ab 1998 kostet eine Lizenz zum CCDC nur noch DM 2.000,-- !!

Interessenten solifen sich melden bei:

Prof. Dr. Peter G. Jones

Institut fir Anorganische und Analytische Chemie
Technische Universitdt

Postfach 3329

D-38023 Braunschweig.

Tel.: 0531-391-5382
Fax : 0531-391-5387
e-mail: p.jones@u-bs.de



STOE STADIP-MP

MULTI-PURPOSE POWDER DIFFRACTOMETER

a professional tool for X-ray powder diffraction and material science applications

bstrument features
THREE GEOMETRIES IN
ONE DIFFRACTOMETER

Prerise translation stage
T the goniometer

& stnctly monochromatic
wam from a

gurved, asymmetric
Bl 111 )-monochromator
perses parallel to the

Baslation stage.

mator-tube
Nains
1 chanaging

Bram grometry

N0 HEALIGNMENT

q the beam
mple as

wiometer

a the beam path

Transmission -
Debye-Scherrer

PURE Koy RADIATION

Diffractometer positioned
between monochromator
and the beam focus:

High-resolution powder
work with linear PSD for
symmetric peak shape

Capillaries: structure deter-
mination from air-sensitive
samples and

samples affected by
preferred orientation

Thin foils: structure deter-
mination and -refinement

Micra-samples in
transmission mode

Pharmaceutical &
fibre samples

Low- and high-temperature
attachments combined
with curved PSD offer fast
data acquisition for kinetic
investigations

Texture, Stress and
Microdiffraction

PURE Koy RADIATION

Diffractometer positioned
at the beam focus:

Kety radiation eliminates
sample-substrate peak
overlap

Analysis of extremely
sharp textures

| 1/2 Eulerian cradle with

automated @, y, Xy -
movement and
sample oscillation

Various seanning modes

Scintiflation counter with
crossed Soller slits

Tilt & Twist evaluation

| Micre-samples in

reflection mode

Linear PSD for additional
stress determination

Variable Bragg - Brentano

PURE Kexy RADIATION

Diffractometer positioned
behind the beam focus:

Variable focus - sample
and sample - detector
distance for optimum
resolution

Two pre-defined
diffractometer positions
for ease of operation

Linear PSD prowides short
measuring times cven at the
highest possible resolution

Hiah intensity by
evacuated beam path

Continuous sample
spinning or automated
@-control

Automated
sample changer

STOE & CIE GmbH - P.O. Box 10 13 02 - D 64213 Darmstadt
Phone: (+ 49) 61 51 /98 87 - 0 - Fax: (+ 49) 61 51 / 98 87 88
E-mail: stoe@stoe.com - Homepage: http:ﬂwww.stne.cum

Test measurements
of your samples will
convince you of the
high performance of
all geometries.

Become a member
of the world wide
STOE family and
benefit from STOE's
unigue customer
support.



AK FUR COMPUTEREXPERIMENTE

Der AK fiir Computerexperimente wurde auf der Jahrestagung 1997 in Hamburg gegriindet
Zum Sprecher wurde B. Winkler, Kiel (bjoernémin.uni-kiel.de) gewdhit

Der AK unterhilt eine Seite im WWW:

http://www.min.uni-kiel .de/kristallographie/ak/seitell html

Dort sind die e-mail Adressen und Web-Seiten der Mitglieder aufgefiihrt und dort werden
Veranstaltungen des AK angekiindigt.

Aktivititen des AK 1997:

1*! Kiel Workshop on the Application of Computer Simulations to Mineralogy
Kiel, 17.03 - 21.03.1997

Organisator: B. Winkler, W. Depmeier.

30 Teilnehmer. Unterstiitzt von DGK, DMG, Land Schleswig-Holstein.

Uber diesen Workshop berichtete Frau Dr. Bieniok in den DGK Mitteilungen, Heft 14
Die Tagungsbeitrige wurden verdffentlicht (siche WWW-Seite).

How can ab initio calculations be an effective tool for the study of mineral properties?
Lyon, 23.06 - 29.06.1997

Organisator: B. Winkler, V. Heine

20 Teilnehmer. Unterstiitzt von CECAM und DGK.

Uber diesen Workshop berichtet Herr Dr. Schreuer in dem vorliegenden Band.

Die Tagungsbeitriige wurden veraffentlicht.

Hiinfeld-Symposium on ,.Predictability of crystal structures of inorganic solids"
Hiinfeld 27.10 - 30.10.1997

Organisator: H. Burzlaff

55 Teilnehmer. Unterstiitzt von DGK, GdCh und DFG

Die Tagungsbeitrige werden verdffentlicht.

Geplante Aktivitiiten des AK fiir 1998:

2" Kiel Warkshop on the Application of Computer Simulations to Mineralogy
Kiel, Sommer 1998

Schwerpunkt: Ab initio Berechnungen von kleinen Kristallstrukturen

Workshop on the prediction of structures and properties of small inorganic compounds
Lyon, Sommer 1998



2nd Kiel Workshop
on the

Application of Computer Simulations to Mineralogy

Introduction to quantum mechanical calculations of minerals

Kiel, 27.07. - 31.07.1998

This ‘hand-on’ course is addressed at diploma and doctoral students in mineralogy/crystallo-
graphy/solid state chemistry. No prior knowledge of computer simulations, quantum
mechanics or the use of UNIX computers will be assumed.

Aim of the short-course:

Introducing computer simulations to help solve mineralogical/crystallographical problems
Introduction of fundamental aspects of quantum mechanical calculations

‘Hands-on" experience with modern quantum mechanical approaches

Discussion of future developments

Financial contributions by the Deutsche Gesellschaft fiir Kristallographie, and die Deutsche
Mineralogische Gesellschaft are gratefully acknowledged. The participation of Dr. Pickard is
funded by MSI.

AR

Speakers will include:
Dr. C. Pickard /Cambridge); Dr. J. Gale (London);
Dr. E.E. Krasovskii (Kiev); Prof. Dr. E. Artacho (Madrid); Dr. B. Winkler (Kiel)

Registration:

Request for registration by e-mail to the organizer, bjoern@min.uni-kiel.de.

Acceptance will then require the payment by money transfer of the participation fee of DM 50
to the account

Bjoern Winkler, Kto.-Nr. 17205, BLZ 210 908 01, Beamtenbank Kiel

The number of participants is limited to 30.
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AK MINERALOGISCHE UND
TECHNISCHE KRISTALLOGRAPHIE

Bericht iiber den Workshop
,Kristallchemie und Kristallographie der Kalksilikathydrate (CSH-Phasen)*
vom 035, bis 06. Miirz 1998 in Karlsruhe

Mit mehr als 30 sachkundigen Teilnehmern und den 10 Beitréigen, die an den beiden Tagen
vorgestelll wurden. entwickelten sich in einer auBerordentlich engagierten Runde sehr
lebhafte und konstruktive Diskussionen. Es wurde sofort sichtbar, dab sich dieses Sachgebiet
noch in rascher Entwicklung befindet und umfangreiche Forschung erforderlich ist. Nun zu
den Beitriigen. Nach einer Einfilhrung durch Horst Pentinghaus (Heidelberg) mit ,.CSH-
Phasen: Wichtige Glieder weitgehend unerforschier Niedrigtemperatur-Strukturfamilien™ gab
Stefano Merlino (Pisa) mit ,.Average and real structures of CSH-phases in the tobermorite
family* einen aktuellen Uberblick iiber den Stand der Strukturforschung. Bernd Maller (Jena)
zeigte durch seinen Beitrag ,Topologisch konnektive und Raumgruppentelstionen in
Kalksilikathydraten®, wie in der bisher beobachteten Strukturvielfalt eindeutige Beziechungen
entwickelt werden konnen, Das Programm am 05. Mirz schlof mit einer umfassenden
Darstellung ,.Zum molekularen Aufbau von CSH-Phasen* durch Wolfgang Wicker (Berlin).
Der zweite Tag begann mit einem Beitrag zum ,.Forschungsbedarf an CSH-Phasen aus der
Sicht der Industrie” von S.G. Ziirn (Schrobenhausen), der klar darlegte, dafl die F & E-
Programme der industricllen Hersteller auferordentlich eng mit den Produkterfordernissen
verkniipfi sind und im wesentlichen nur an den Hochschulen die wiinschenswerte Forschung
erbracht werden kann. Mit ,Kinetik der Bildung von CSH-Phasen™ gab Michael Huber
(Miinchen) Einblick in eine laufende Dissertationsarbeit und Thomas Fehr, ebenfalls aus
Miinchen, stellte das Vorhaben ,, Thermodynamische Daten von CSH-Phasen vor. Mit der
»Glaskorrosion und Bildung von CSH-Phasen™ lenkte Horst Pentinghaus (Heidelberg) das
Augenmerk auf Fragen des Langzeitverhaltens glashaltiger Materialien in Technik und
Umwelt. Von grofier Bedeutung ist dabei die Aufklirung des Einbaus dkotoxischer Elemente
in C8H-Phasen auch im weiteren Sinne, in Kristallarten also, die sich durch
kristallchemischen Ersatz und Austausch herleiten lassen. Peter Stemmermann (Karlsruhe)
fiihrte uns mit , Cristalline low Ca-CSH-phases as model fiir CSH in late carbonation of OPC
and effect on fixation of hazardous waste with cement” in die Probleme von Baustoffen und
deren Langzeitverhalten ein. Den Abschluf bildete die Vorstellung von zwei weiteren
laufenden Dissertationsvorhaben: Krassimir Garbev (Karlsruhe) mit  Entwicklung einer
neuen Methode zur quantitativen Phasenanalyse von semi-amorphen Caleiumsilikathydraten™
und' Stefan Stober (Halle) mit ,Kristallisation von CSH-Phasen unter EinfluB von
Sulfonsduren. Diese breitgeficherten Beitriige decken bei weitem nicht alle Felder der
Forschung iiber CSH-Phasen ab. So sollen withrend des nichsten Workshops, zu dem ich
bereits jetzt aufrufe, in einem Jahr weitere Themen zusitzlich angesprochen werden. die etwa
Synthesen und Kristallwachstum.
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Es wurde von allen Teilnehmern fibereinstimmend festgestellt, daB der Workshop iiber CSH-
Phasen sehr erfolgreich war und in weiteren Veranstaltungen fortgesetzt werden mull. Dariiber
hinaus konnten bereits neue Vorhaben definiert und neue Zusammenarbeiten verabredet wer-
den.

Die Durchfithrung des Workshops unmittelbar nach der Tagung der DGK ist fiir alle Beteilig-
ten sehr kostengilinstig gewesen, so daff fiir die Gesellschaft keine zusitzlichen Kosten
entstanden und auch keine Gebithren erhoben werden muBten. Fiir die Nutzung der
Infrastruktur der Universitiit Karlsruhe bedanken sich alle Teilnehmer recht herzlich.

Ort und Termin der néchsten Veranstaltung werden in den folgenden Mitteilungen angesagt.
Bis dahin bin ich fiir weitere Vorschldge und Anregungen dankbar.

Prof. Dr. Horst Pentinghaus
ITC/WGT-Technische Mineralogie B342
Forschungszentrum Karlsruhe GmbH
Postfach 3540

76126 Karlsruhe

Tel.: 07247/82-4476

Fax: 07247/82-2377

Email: horst@ine.fzk.de
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