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Liebe Kolleginnen, liebe Kollegen,

wenn Sie diese im November 2005 verfassten Zeilen lesen, ist das Jahr 2006 schon einige
Tage oder gar Wochen alt. Dennoch hoffe ich, dass es nicht zu spit ist, lhnen im Namen des
Vorstands der DGK alles Gute fiir das Neue Jahr zu wiinschen. Die Wiinsche gelten sowohl
Ihnen personlich und IThren Familien, als auch der Institution, der Sie gegebenenfalls
angehoren. Wie alle vergangenen und, wie man wohl vermuten darf, alle zukiinftigen Jahre
wird auch 2006 Hoéhen und Tiefen, Erfolge und Misserfolge mit sich bringen, wichtig ist es,
auf jegliches vorbereitet zu sein. Einerseits hoffen wir auf viele schone neue Ergebnisse
unserer Forschungen, entweder rein wissenschaftlicher Art oder auf dem Gebiet der
Anwendungen. Vielleicht sehen wir sogar auf dem einen oder anderen Teilgebiet wieder
einmal einen Durchbruch zu neuen Erkenntnisebenen, wie er uns und der Wissenschaft nur
alle paar Jahre vergénnt ist.

Leider kdnnen wir mit groBer Sicherheit annehmen, dass die Restriktion an den Universitéten
und sonstigen wissenschaftlichen Einrichtungen nicht nur nicht nachlassen, sondern eher noch
zunehmen wird. Dies bedroht auch und gerade kleinere Facher wie das unsere. Aber Sie und
ich wissen, daB3 die Kristallographie ein wichtiges, unverzichtbares Querschnittsfach der
Naturwissenschaften ist. Bitte, bemithen Sie sich deshalb in Threm jeweiligen
Wirkungsbereich, die Bedeutung der Kristallographie herauszustreichen. Dies gilt nicht nur
fir die klassischen Naturwissenschaften, sondern auch z.B. fiir die Strukturbiologie oder die
Materialwissenschaften. Eine in diesem Zusammenhang interessante Neuerung hat es bei dem
XX. IUCr-KongreB in Florenz (23.-31. August 2005) gegeben, wo u.a. ein Mikrosymposium
mit dem Titel ,,Art and Crystallography* organisiert worden war. Der Erfolg dieser
Veranstaltung fithrte dann zu der Initiative, dem néchsten IUCr-Kongre} in Osaka
(http://www.congre.co.jp/iucr2008/index.html) die Einrichtung einer ,,Commission on Art and
Cultural Heritage™ vorzuschlagen. Fiir mich ist das ein positives Merkmal und zeigt den
wahrhaft grenziiberschreitenden Charakter unseres Faches.

Die nichste Jahrestagung der DGK findet vom 3. bis 6. April 2006 in Freiburg im Breisgau
statt. Nédheres dazu finden Sie auf der Homepage der DGK. Aus begriindetem Anlal mufite
dieser ungewohnt spdte Termin gewdhlt werden, was allerdings die Wahrscheinlichkeit
deutlich erhoht, dass wir im schonen Freiburg bereits frithlingshafte Temperaturen vorfinden
werden. Ein Grund dafiir, die Tagung so nahe an der schweizerisch-deutschen Grenze
stattfinden zu lassen, liegt darin, dass im Jahre 2006 des 100. Geburtstags von Fritz Laves zu
gedenken ist, der ja in beiden Léndern wichtige Beitrdge zur Kristallographie erbracht hat.
Die Organisatoren der Freiburger Tagung planen, Fritz Laves durch Beitrdge von
Dieter Schwarzenbach (Lausanne) und Wolfgang Hoffmann (GroBsolt, frither Miinster) zu
wiirdigen. Dies sollte auch fiir viele Schweizer Kolleginnen und Kollegen attraktiv sein und
wir hoffen, viele von ihnen in Freiburg zu sehen.

Die Mitgliederversammlung der DGK ist fiir Dienstag, den 4. April 2006 um 18h30
vorgesehen. Eine wichtige Aufgabe der Mitgliederversammlung wird die satzungsgemaifle
Wahl eines neuen Vorstands sein. Fiir die Beschlussfahigkeit bendtigen wir die Anwesenheit
von mindestens 10% aller stimmberechtigten DGK-Mitglieder (absolut etwa 110). Bitte
kommen Sie unbedingt und unterstiitzen Sie Ihre Gesellschaft.

Noch ein Wort in eigener Sache. Bitte schicken Sie der Webmasterin unserer Homepage, Frau
Dr. Silke Ronnebeck, alle Informationen, von denen Sie glauben, dass sie flir andere
Mitglieder der DGK interessant sein konnten, damit sie auf der Homepage veroffentlicht
werden konnen. Der einfachste Weg dazu ist per Email: roennebeck@ipn.uni-kiel.de.

Mit besten Griiflen
Thr
W. Depmeier
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IN EIGENER SACHE

Liebe DGK-Mitglieder und Leser der DGK-Mitteilungen,

im Heft 30 der DGK-Mitteilungen wurde vom Vorsitzenden unserer Gesellschaft, Herrn
Professor Wulf Depmeier, angekiindigt, dass beginnend mit dem vorliegenden Heft 31 die
DGK-Mitteilungen in Dresden redaktionell bearbeitet werden.

Die Herausgeber der zuriickliegenden 10 Jahre, die Herren Professor Ladislav Bohaty und
Doktor Peter Held, haben Sie auBerdem durch ihre Mitteilung von der Ubergabe des
Staffelstabes von K6In nach Dresden informiert und in sehr schoner Form allen Mitwirkenden
aus ihrem Hause in K6ln sowie den Autoren Dank gesagt.

Mein ganz besonderes Anliegen ist es nun, den Kolner Kollegen fiir die von ihnen geleistete
Arbeit und die vorziiglich geordnete Ubergabe der Unterlagen und Informationen zur
Herstellung unserer Mitgliederzeitschrift sehr herzlich zu danken. Auf dieser Grundlage
konnte das vorliegende Heft ohne aulerordentliche Aufwendungen entstehen, und ich hoffe,
dass es die Zustimmung der Leserschaft findet. Eine solide Grundlage dafiir ist sicher die rege
Beteiligung zahlreicher Mitglieder unserer Gesellschaft durch die Einsendung interessanter
Beitrége.

Fiir die Information unserer Mitglieder {iber neue Produkte und industrielle Ansprechpartner —
aber auch fiir die Finanzierung der Druck- und Versandkosten der DGK-Mitteilungen — ist die
ctablierte Partnerschaft zu Herstellern einschldgiger Produkte unerldsslich. Deshalb sei auch
unseren angestammten und neu hinzugekommenen Anzeigenkunden flir ihren
Vertrauensvorschuss fiir die neue Redaktion und den somit ermdglichten aktuellen
Informationsgehalt dieses Heftes in dieser Hinsicht aufrichtig gedankt.

Das vorliegende Heft sollen Sie, liebe DGK-Mitglieder und Leser der DGK-Mitteilungen, in
vertrauter Gestaltung vorfinden — waren wir Dresdner doch mit der Kdlner Vorgabe seit
Jahren vollauf zufrieden. Dennoch gibt es natiirlich eine stetige Entwicklung auch auf den
einschlidgigen Gebieten der Publizistik, der wir uns nicht verschlieBen wollen. Deshalb
mochte ich hier gern mit der Bitte an Sie schlieBen, die DGK-Mitteilungen durch Ihre
Beitrdge und Anregungen aktiv zu gestalten und durch uns nach Thren Vorstellungen
weiterzuentwickeln. Dabei ergeben sich fast tdglich neue Fragen; z. B. wie Begriffe aus der
englischen Sprache, die bisher keinen Eingang in den allgemeinen deutschen Sprachgebrauch
gefunden haben, aber in unserer Gemeinschaft akzeptiert sind, im Text wiedergegeben
werden sollen. Ich hoffe, nicht nur diesbeziiglich, auf Thre Unterstiitzung und griile Sie
herzlich aus Dresden.

Dirk C. Meyer, Dresdner Redaktion.



EINLADUNG ZUR
MITGLIEDERVERSAMMLUNG

DER

DEUTSCHEN GESELLSCHAFT FUR
KRISTALLOGRAPHIE E.V. (DGK)

Diese findet im Rahmen der 14. Jahrestagung der DGK am Dienstag, den 04.04.2006,
18.30 Uhr im Kollegiengebdude I (Werthmannplatz, 79098 Freiburg) der Albert-Ludwigs-
Universitét in Freiburg/Breisgau statt.

Vorlaufige Tagesordnung

bl e

10.
11.

Begriiflung

Feststellung der Beschlussfahigkeit

Annahme/Anderung der Tagesordnung

Genehmigung des Protokolls der Mitgliederversammlung vom 01.03.2005 in Kdln
(ver6ftentlicht in den ,,Mitteilungen der DGK*, Heft 30)

Berichte:
1. Bericht des Vorsitzenden
2. Bericht des Vorsitzenden des Nationalkomitees
3. Bericht des Schriftfiihrers
4. Bericht des Schatzmeisters
5. Bericht der Kassenpriifer
6. Bericht des Redakteurs der DGK-Mitteilungen
7. Bericht des Redakteurs der Homepage
8. Bericht des Vertreters der DMG im Vorstand

9. Bericht des Vertreters der DPG im Vorstand
10. Bericht des Vertreters der DGK in der DPG
Entlastung des Vorstands

Wahlen:
1. Wahlen zum Vorstand
2. Wahlen zum Nationalkomitee
3. Wahlen zum Laue—Preiskomitee

4. Wahl zweier Kassenpriifer fiir das folgende Geschéftsjahr
Jahresbeitrag fiir das folgende Geschiftsjahr
Wissenschaftskolleg
Jahrestagungen der DGK 2007 in Bremen und 2008 in Erlangen
Sonstiges

Prof. Dr. Wulf Depmeier
(Vorsitzender)



INFORMATIONEN AUS DER DPG

Nachfolgend sind durch die Redaktion der DGK-Mitteilungen ausgewéhlte Informationen aus
der Deutschen Physikalischen Gesellschaft (DPG) wiedergegeben. DGK-Vertreter in der
DPG ist Prof. Dr. Markus Braden, Koln.

e Die DPG wird die Mitgliedsbeitrige zum 01.01.2006 erhohen, um auch in Zukunft
eine stabile finanzielle Basis zu behalten. Reduktionen aufgrund von
Doppelmitgliedschaften bleiben bestehen.

e Eine spezielle Kategorie ,Fordermitglied* wird eingerichtet; diese Mitglieder werden
iiber einen erhdhten Beitrag die DPG besonders unterstiitzen.

e Die rein elektronische Zeitschrift ,New Journal of Physics® entwickelt sich iiber die
Erwartungen gut; es wird davon ausgegangen, dass die Zeitschrift schon in zwei

Jahren keine Zuschiisse mehr benétigt.

e Die Arbeitslosenquote der Physiker und Physikerinnen ist nach wie vor erfreulich
gering (3,5%).

e Die DPG-Friihjahrstagung des Arbeitskreises ,Festkdrperphysik® findet im Zeitraum
27.-31.03.2006 in Dresden statt.

INFORMATIONEN AUS DER DMG

Nachfolgend sind durch die Redaktion der DGK-Mitteilungen ausgewihlte Informationen aus
der Deutschen Gesellschaft fiir Mineralogie (DMG) wiedergegeben. DGK-Vertreter in der
DMG ist Prof. Dr. Ulrich Bismayer, Hamburg.

H. Hofer (Pressesprecherin), F. Brenker (Redakteur der Homepage), E. Négele
(Kassenwart) und G. Jordan (Redakteur des GMIT) wurden fiir die Periode 2005-2006 in
ihren Amtern bestitigt.

Die DMG konzentriert schriftliche Beitridge auf die ,Geowissenschaftlichen Mitteilungen®.

Die ,IMA  Website* wurde stark erweitert, der ,Domain‘-Name  ist
http://www.ima-mineralogy.org. Die IMA-Tagung 2006 findet vom 23. bis 28 Juli in
Kobe (Japan) statt (http://www.congre.co.jp/ima2006). Die IMA-Tagung 2010 erfolgt auf
gemeinsame Einladung der Mineralogischen Gesellschaften von Osterreich, Ruminien,
der Slowakei und Ungarn in Budapest.

Die 16. ,Goldschmidt Conference’ wird vom 27.08. - 01.09.2006 in Melbourne,
Australien stattfinden (http://www.goldschmidt2006.org).



INFORMATIONEN AUS DEM
NATIONALKOMITEE FUR
KRISTALLOGRAPHIE

Nachfolgend sind durch die Redaktion der DGK-Mitteilungen ausgewéhlte Informationen aus
dem Nationalkomitee fiir Kristallographie wiedergegeben. Vorsitzender des Nationalkomitees
ist Prof. Dr. Wolfgang Neumann.

Wihrend des XX-IUCr Kongresses in Florenz (23.-31. August 2005) wurden von der
Generalversammlung, der Léandervertretung der IUCr, der Président, Vizeprésident,
Schatzmeister und 4 neue Mitglieder des ,Executive Committee® gewdhlt, welches fiir die
nichsten 3 Jahre folgende Zusammensetzung aufweist (alle auf dieser Seite folgenden
Angaben in englischer Sprache):

President

Professor Y. Ohashi

Department of Chemistry and Materials Science, Graduate School of Science and
Engineering, Tokyo Institute of Technology, Ookayama, Meguroku, Tokyo 152-8551, Japan

Vice-President

Professor |. Torriani

Instituto de Fisica, Universidade Estadual de Campinas, C. P. 6165, 13083-970 Campinas SP,
Brazil

General Secretary and Treasurer
Professor S. Lidin
Inorganic Chemistry, Stockholm University, 106 91 Stockholm, Sweden

Immediate Past President

Professor W. L. Duax

Hauptman-Woodward Medical Research Institute, 73 High Street, Buffalo, NY 14203-1196,
USA

Members

Professor P. M. Colman

1G Royal Parade, Parkville, Victoria 3050, Australia

Professor G. R. Desiraju

School of Chemistry, University of Hyderabad, Hyderabad 500 046, India

Professor C. J. Gilmore

Department of Chemistry, University of Glasgow, Glasgow G12 8QQ, UK

Professor G. Heger

Institut fiir Kristallographie, RWTH Aachen, Jaegerstr. 17-19, D-52056 Aachen, Germany
Professor C. Lecomte

UMR CNRS 7036, LCM3B, Faculté des Sciences et Techniques, Université Henri Poincaré,
Nancy 1, F-54506 Vandoeuvre-1és-Nancy, France

Professor D. Viterbo

DISTA, Universita del Piemonte Orientale "A: Avogadro", Via V. Bellini 25/G, I-15100
Alessandria, Italy




Ewald-Preis

Der 7. Ewald-Preis wurde an Professor P. Coppens (Department of Chemistry, State
University of New York at Buffalo, USA) fiir seine bahnbrechenden Arbeiten auf dem Gebiet
der Bestimmung der Elektronendichte und der Kristallographie von angeregten
Molekiilzustinden sowie fiir seine Beitrdge zur Kristallographieausbildung von Studenten
anldsslich der Er6ffnungsveranstaltung in Florenz verlichen.

Kommissionen der IUCr

Wihrend der Sitzung des ,Executive Committee* wurden fiir die einzelnen Kommissionen der
IUCr neue Mitglieder gewdhlt, die von der Generalversammlung bestéitigt wurden. Die
Kommissionen sind wie folgt besetzt (alle diesbeziiglich folgenden Angaben in englischer
Sprache, hier ausschlielich Auffithrung der Vorsitzenden):

Commission on Aperiodic Crystals (CAC)
R. Withers (Chair, Australia)

Commission on Biological Macromolecules (CBM)
E. Arnold (Chair, USA)

Commission on Charge, Spin and Momentum Densities (CCSMD)
Yu Wang (Chair, Taipei)

Commission on Crystal Growth and Characterization of Materials (CCGCM)
H. A. Dabkowska (Chair, Canada)

Commission on Crystallographic Computing (CCOM)
A. L. Spek (Chair, The Netherlands)

Commission on Crystallographic Nomenclature (CNOM)
A. Authier (Chair, France)

Commission on Crystallographic Teaching (CTEACH)
P. Spadon (Chair, Italy)

Commission on Electron Diffraction (CED)
L. D. Marks (Chair, USA)

Commission on High Pressure (CHP)
M. Kunz (Chair, USA)

Commission on Inorganic and Mineral Structures (CIMS)
G. Ferraris (Chair, Italy)

Commission on International Tables (COMMIT)
H. Fuess (Chair, Germany)

Commission on Journals (CJ)
G. Kostorz (Chair, Switzerland)



Commission on Neutron Scattering (CNS)
M. Steiner (Chair, Germany)

Commission on Powder Diffraction (CPD)
W. I. F. David (Chair, UK)

Commission on Small Angle Scattering (CSAS)
D. I, Svergun (Chair, Germany)

Commission on Structural Chemistry (CSC)
A. Bacchi (Chair, Italy)

Commission on Synchrotron Radiation (CSYNR)
H. Graafsma (Chair, France)

Commission on XAFS (CXAFS)
A. Molenbroek (Chair, Denmark)
IUCr-Tagungen

Bei der Wahl fiir die ndchste vorzubereitende [UCr-Tagung konnte sich Madrid gegen den
Mitbewerber Prag durchsetzen. Somit findet die ITUCr-XXI 2011 in Madrid statt.

ECA-Informationen

Auf der XX-IUCr-Tagung in Florenz fand am 25.8. und 28.8.2005 das ,Council Meeting® der
,European Crystallographic Association‘ (ECA) statt.

Néchste europdischen Kristallographietagungen sind (Internet-Adressen in Klammern):
ECM-23: Leuven (6.-11. August 2006) (www.ecm23.be)

ECM-24: Marrakesch (22.- 27. August 2007) (www.ucam.ac.ma/fssm/ecm24)
ECM-25: Istanbul (2009)

ECM-26 und EPDIC XII: Darmstadt (2010)
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XX CONGRESS OF THE IUCR -
CONGRESS AND GENERAL ASSEMBLY

23.-30.08.2005, Florenz

Die italienischen Veranstalter konnten sich iiber etwa 2800 Besucher freuen, die trotz der
hohen Tagungsbeitrige (540 € fiir regulire Teilnehmer, 230 € flir Begleitpersonen; im
Vorbereitungsstadium stark kritisiert) den Verlockungen spannender Wissenschaft und
kulturtrachtigen lokalen Flairs nicht widerstehen konnten. Der Tagungsort, das Fortezza da
Basso in nédchster Ndhe des Stadtzentrums, bot mit seinem Kongresszentrum einen wiirdigen
und gerdumigen Rahmen fiir Plenarvortrdge und bis zu 7 Parallelsitzungen ebenso wie fiir
kommerzielle Aussteller und fiir Prisentationen nichtkommerziellen Charakters.

Bei den dreijéhrlichen Welttreffen der Kristallographen konnen sich die Teilnehmer iiber in
der Regel besonders sorgfiltig ausgewihlte eingeladene Vortrige einen Uberblick iiber den
aktuellen Stand ausgewdhlter Teilgebiete verschaffen. So auch diesmal. Die Struktur des
Tagungsprogramms sah indessen téglich zweimal bis zu 3 parallele Hauptvortrage (,Keynote
Lectures‘; insgesamt 36), bis zu 7 parallele Mikrosymposien (insgesamt 98), die Postersitzung
und eine Anzahl ,Open Commission Meetings‘ vor, so dass sich eine vergleichende
Bewertung aus einer Hand von vornherein verbietet. Die nahe liegende Frage nach
besonderen Glanzpunkten (,highlights®) ldsst sich gleichwohl mit einigen (subjektiv
ausgewdhlten) Stichworten beantworten (auBler denen, die im stark wachsenden Bereich
biologischer Molekille zu erwdhnen wiren): FEinteilchendiffraktion; mafBgeschneiderte
Strukturen fiir Entsorgung radioaktiver Abfille; Hochdurchsatztechnologie — fiir
Strukturbestimmung  biologischer Substanzen; Picosekundenelektronenkristallographie;
Nanordhren; Perowskite, Wirkprinzipien der Biomineralisation; modulierte Strukturen.
Auffillig ist der weitere Vormarsch der biologischen Strukturen. Ordnet man die
wissenschaftlichen Beitrdge je nach Hauptgegenstand in die Kategorien anorganisch,
organisch, biologisch und methodisch (nicht spezifisch stoffgebunden), dann ndmlich war das
Verhiltnis diesmal a:0:b:m =25 : 21: 34 : 20.

Die seit Alters her der Anschauung besonders verpflichtete kristallographische Lehre
bedient sich zunehmend der Computergraphik und interaktiver Programme aus dem Internet.
Auch wenn dieser Trend schon frither erkennbar wurde, ist diesmal wieder ein neuer Schub,
z.B. durch die kostenfreien Programme von Chapuis und Mitarbeitern (Lausanne) (vgl.
http://lcr.epfl.ch/), zu registrieren. Fiir einschligige Software auf dem Gebiet Lehre und
Forschung sah sich der Veranstalter mit einem solchen Angebot konfrontiert, dass damit eine
die gesamte Zeit fiillende seminaristische Vorfiihrung gestaltet werden konnte.

Fiir Lehre und Forschung ebenfalls unentbehrlich sind die International Tables for
Crystallography geworden, die als Kombination von Tabellen- und Lehrwerk unter der
Herausgeberschaft von Theo Hahn nun eine vorldufige inhaltliche Abrundung erreicht haben.
In Florenz wurde erstmals die Online-Version vorgestellt, die die bisher nur gedruckt
verfiigbaren Binde wirkungsvoll zu verkniipfen erlaubt. Der neue Hauptherausgeber,
Hartmut FueB3, wird sich aufler mit den Nachauflagen der bisherigen auch mit der Konzeption
neuer Binde befassen, die den Gesichtskreis der IT weiter ausdehnen.

Ausreichend Platz und Kontakt mit den Tagungsbesuchern fanden die kommerziellen
Aussteller im Kongresszentrum vor. Am IUCr-Stand wurde die neue Reihe F der Acta
Crystallographica unter starker Anteilnahme der anwesenden Fachkollegen férmlich gestartet.

Eine bemerkenswerte Entwicklung stellt auch die Zunahme von Beitrdgen dar, die sich
unter Begriffspaaren wie ,Crystallography and Cultural Heritage® oder ,Crystallography and
Art‘ subsumieren lassen. Tatsdchlich wurde hier eine tiberkritische Grofe erreicht, die zum
Antrag auf Einrichtung einer neuen IUCr-Commission gefiihrt hat. Diese konnte dann die
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Aktivititen zum néchsten Kongress in Osaka 2008 (oder bereits frither) weiter biindeln.
Bekannt sind in diesem Zusammenhang die seit Jahrzehnten immer wieder mit neuen
Akzenten versehenen Beitrdge unseres Mitglieds Annegret Haake (Frankfurt/Kronberg), in
jingster Zeit ergénzt durch solche unseres Vorsitzenden Wulf Depmeier (Kiel). Der
Veranstalter hatte fiir Poster, Ausstellungsstiicke der bildenden Kunst und Gegenstinde
archdometrischer Forschung einen gesonderten Raum fiir die gesamte Zeit der Tagung
reserviert und damit einen weiteren, alle Spezialdisziplinen integrierenden Anziehungspunkt
geschaffen.

Satzungsgemif hat die IUCr auf ihrer Generalversammlung unter anderem wichtige
Entscheidungen zur personellen Zusammensetzung der IUCr-Gremien (Président,
Exekutivkomitee, Kommissionen) und zum Tagungsort 2011 getroffen. Fiir Einzelheiten sei
auf den Bericht des Vorsitzenden des NK fiir Kristallographie, Wolfgang Neumann, in diesem
Heft verwiesen.

Der Ehrgeiz eines Kongressveranstalters ist naturgemifl auch darauf gerichtet, durch ein
ansprechendes Rahmenprogramm bleibende Eindriicke zu hinterlassen. Hierzu waren
Besuche der reichhaltigen Kunstsammlungen von Stadt und Region, Ausfliige in die Toskana
und nicht zuletzt das Konferenzdinner mit italienischer Speise- und Getrénkekarte sicherlich
besonders gut geeignet, denn es fand an einem Sommerabend unter freiem Himmel vor der
préachtigen Kulisse des Palazzo Pitti auf einer Anhdhe oberhalb des Arno und umgeben von
gepflegter Gartenlandschaft statt.

Der professionelle Kongressveranstalter sorgte sowohl fiir einen reibungslosen technischen
Ablauf der Tagung als auch fiir eine umfassende Betreuung auflerhalb des eigentlichen
Wissenschaftsbetriebs. Der Einschluss des Mittagessens in den Teilnehmerbeitrag hatte neben
dem Anstieg des Teilnehmerbeitrags unter anderem die positive Folge, dass man einander
zumindest in der Mittagspause beim Stehbiifett in einem grolen Raum zu sehen pflegte. Die
Befiirchtung, fiir so viele Teilnehmer kénne man keine Plenarsitzung veranstalten, erwies sich
als unbegriindet, weil die Veranstalter zum Mittel der achtfachen Parallelvideoprojektion
griffen und damit in einem - unter anderen Bedingungen ungeeigneten - Raum gute Sicht fiir
eine grofle Horerzahl gewédhrleisten konnten. Der Einsatz dieser Technik scheint allerdings
auch das Ende der konventionellen Overheadprojektion und der Laserpointer einzulduten. Die
Flut von mehr als 2000 Posterbeitrdgen konnte indessen nur mit einer Beschrankung auf
Eintagsprésentationen bewiéltigt werden. Um so mehr waren die Posterstinde wihrend der
taglichen Sitzungen umlagert.

Den italienischen Kollegen des Organisationskomitees gebiihrt besondere Anerkennung fiir
die umsichtige Vorbereitung und Durchfithrung dieser Folge 20 einer immer noch
wachsenden Tagungsreihe mit einem harten Kern von Stammbesuchern. Indessen bleibt die
bange Frage, ob sich kiinftiges Wachstum auch auf die Teilnehmergebiihren erstrecken wird,
deren Hohe bereits diesmal zahlreiche Privatzahler verschreckt hat. Wenn der IUCr-Président
am Schluss in Anlehnung an die Gepflogenheiten olympischer Spiele die Formel vom ,best
congress ever® verwendete, diirfte er wenigstens bei den Teilnehmern kaum auf Widerspruch
gestoflen sein.

P. Paufler, Dresden



HEINRICH-HEESCH-GEDENKTAFEL

Am 17. Oktober 2005 wurde durch den Vorsitzenden der Deutschen Gesellschaft fiir
Kristallographie, Professor Wulf Depmeier, in Gegenwart einer Reihe Kieler und auswartiger
Géste, am Hause Wilhelmplatz 4 in Kiel eine Tafel zum Gedenken an
Professor Heinrich Heesch (1906—1995) enthiillt.

Gedenktafel am Hause Wilhelmplatz 4 in Kiel.

Die Familie Heesch bezog in diesem Haus eine Wohnung als Heinrich ein Jahr alt war. Er
wuchs dort auf, bis er 1926 zur Aufnahme seines Studiums der Physik und Mathematik an der
Universitit und Geige an der Staatlichen Akademie der Tonkunst nach Miinchen zog. Nach
seiner Doktorarbeit in Ziirich (1928-1930) und Assistentenzeit in Gottingen (1930-1935) blieb
ihm eine Universititslaufbahn verschlossen, da er nicht bereit war, der NSDAP und dem NS-
Dozentenbund beizutreten. Nach einem voriibergehenden Lehrauftrag fiir Musik in
Meldorf/Holstein (1935-1937) lebte er daher als Privatgelehrter wieder in der Kieler
Wohnung seiner Eltern. Von dort aus hat er auch ab 1955 einen Lehrauftrag und von 1958 an
eine Dozentur fiir Mathematik an der TU Hannover wahrgenommen. Erst 1984, lange nach
dem Tode seiner Eltern, gab er diese Wohnung auf und zog nach Hannover. Dass Heinrich
Heesch ein ,echter Kieler Jung®“ war, kommt nicht zuletzt darin zum Ausdruck, dass er auf
eigenen Wunsch in Kiel beigesetzt wurde.



Im Anschluss an die Enthiillung der Gedenktafel, die durch Privatspenden ermdglicht wurde,
fand im Institut fiir Geowissenschaften der Christian-Albrechts-Universitdt in Kiel ein
Gedenkkolloquium statt. In einem ersten Vortrag mit dem Titel ,,Heinrich Heesch 1906-1995
schilderte Professor Hans-Giinther Bigalke, Hannover, Heesch als Mathematiker und als
Menschen, wiéhrend Professor Horst Kiippers, Kiel, in einem zweiten Vortrag iiber
~Anwendungen der Heesch-Shubnikov-Gruppen in der Kristallographie* berichtete.

Die Gedenkveranstaltung wurde erginzt durch die Besichtigung einer neu eingerichteten
,Heesch-Vitrine®, in der Publikationen von und iiber Heinrich Heesch, Originalentwiirfe
sowie Mosaiksteine, Kacheln, ornamentale Buntpapiere usw. fiir Flichenteilungen nach dem
von Heesch entwickelten Parkettierungsverfahren ausgestellt sind. Weiteres Material aus dem
Nachlass von Herrn Heesch ist in einem ,,Heesch-Archiv in der Abteilung fiir Mineralogie
des Instituts fiir Geowissenschaften der Kieler Universitét gesammelt.

Da eine ausfithrliche Wiirdigung von Leben und Werk von Heinrich Heesch andernorts
erfolgt ist [1, 2] soll im Folgendem nur auf seine Bedeutung fiir die Kristallographie
eingegangen werden.

Nach einem Studium fiir Physik und Mathematik von 1925-1928 in Miinchen beschéftigte
sich Heesch im Rahmen seiner Doktorarbeit an der ETH Ziirich bei Gregor Wentzel, dem
Lehrstuhlinhaber fiir Theoretische Physik mit Fragen der mathematischen Kristallographie.
Zeitgleich mit C. Hermann [3], E. Alexander und K. Herrmann [4] und L. Weber [5]
entwickelte Heesch die 80 so genannten Schichtgruppen. Wihrend die ersteren Autoren diese
80 zweidimensionalen Gruppen durch Reduktion aus den 230 dreidimensionalen
Raumgruppen abgeleitet hatten [3—5], entwickelte Heesch sie durch Deduktion aus den 17
bekannten Ebenengruppen [6]. Dabei fiihrte er den Begriff der ,,Blickrichtung* ein, durch den
die Einteilung der Schichtgruppen anschaulicher und iibersichtlicher wurde. Die Anwendung
des Prinzips der Blickrichtungen benutzte er anschlieBend dazu, die 230 Raumgruppen, die
schon 1890/91 von Federov und Schonfliess abgeleitet worden waren, aus den 80
Ebenengruppen abzuleiten [7]. Heesch’s neue Raumgruppentabelle gestattet es, fiir jede der
230 Raumgruppen alle Untergruppen abzulesen.

AnschlieBend wendete Heesch seine Methode der Blickrichtungssysteme auf die 230
Raumgruppen an, um die vierdimensionalen Gruppen abzuleiten, die sich ergeben, wenn man
den drei Ortskoordinaten X, y, und z eines Punktes im Kristallraum eine vierte Koordinate
hinzufiigt, die zwei verschiedene Werte annehmen kann. Diese Koordinate ,,empfiehlt sich . .

. als Vertreter einer jeden Eigenschaft . . . , die sich auf die Formel >>plus - minus<< bringen
lasst, . . . z.B. Besetzung mit zwei verschiedenen lonen, Elektronenspin, elektrische
Doppelschicht, magnetisches Blatt, . . . , vorher — nachher, usw.“ [8, S. 326]. Damit hatte

Heesch bereits 1930 die oft als Schwarz-Weiss-Gruppen (SW-Gruppen) bezeichneten
Gruppen eingefiihrt. Die Zahl der herkdémmlichen 32 Kristallklassen erhoht sich durch diesen
erweiternden Symmetrie-Aspekt, wie Heesch zeigte, auf 122 und die der herkémmlichen 230
Raumgruppen, wie Zamorzaev erst 1953 nachwies, auf 1651. Heesch hatte sich 1930 damit
begniigt, seine Methode zur Ableitung der schwarz-weilen Raumgruppen am Beispiel des
triklinen Systems (Erhéhung von 2 auf 7) und des monoklinen Systems (Erhéhung von 13 auf
91) zu erlautern.

Die SW-Gruppen werden heute als Heesch-Shubnikov-Gruppen bezeichnet und sind
unverzichtbares Riistzeug insbesondere fiir jeden, der sich mit kristallphysikalischen
Eigenschaften von kristallinen Festkorpern wie Magnetismus und elektrischen Eigenschaften,



mit ferroischen Phasenumwandlungen und Fragen der Besetzung oder Nichtbesetzung

kristallographischer Punktlagen beschiftigt.

Mit der Gedenktafel am Kieler Wohnhaus von Heinrich Heesch wiirdigt die Deutsche
Gesellschaft fiir Kristallographie dessen grofle wissenschaftliche Verdienste um die

Kristallographie.

[1] H.-G. Bigalke: Heinrich Heesch: Kristallgeometrie, Parkettierungen,
Vierfarbenforschung. Birkhduser Verlag, Basel 1988.

[2] H. Kippers: Heinrich Heesch 1906-1995 (Nachruf), Mitt. der DGK 13
(1996) 57-60.

[3] C. Hermann: Zur systematischen Strukturtheorie. III. Ketten- und
Netzgruppen. Z. Krist. 69 (1929) 259-270.

[4] E. Alexander, K. Herrmann: Die 80 zweidimensionalen Raumgruppen.
Z. Krist. 70 (1929) 328-345.

[5] L. Weber: Die Symmetrie homogener ebener Punktsysteme. Z. Krist. 70
(1929) 309-327.

[6] H. Heesch: Zur Strukturtheorie der ebenen Symmetriegruppen. Z. Krist.
71 (1929) 95-102.

[7] H. Heesch: Zur systematischen Strukturtheorie. II. Z. Krist. 72 (1929)
177-201.

[8] H. Heesch: Zur systematischen Strukturtheorie. ITI. Uber die vierdimensi-
onalen Gruppen des dreidimensionalen Raumes. Z. Krist. 73 (1930)
325-345.

F. Liebau, Kiel
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ISIC 16

Vom 11. bis 14. September 2005 fand zum 16. Mal das ,International Symposium on
Industrial ~Crystallization® (ISIC 16) unter der wissenschaftlichen Leitung von
Prof. Dr. Ing. habil. Joachim Ulrich, Martin-Luther-Universitdt Halle-Wittenberg, Halle
(Saale) (im Bild: untere Reihe, ganz rechts aulen, links neben ihm steht der ,Chairman‘ des
Organisationskomitees: Prof. Dr.-Ing. Matthias Kind, Universitit Karlsruhe), statt, das im
dreijéhrigen Rhythmus an unterschiedlichen Orten in Europa durchgefiihrt wird. Zur
diesjdhrigen Veranstaltung, die von der VDI-GVC organisiert wurde, kamen 300 Teilnehmer
aus aller Welt (33 Nationen, siche angehdngte Liste) in das neue Kongress Zentrum nach
Dresden, um {iiber die neuesten Entwicklungen auf dem Gebiet der Kristallisation zu
diskutieren. Die nahezu 210 Beitrdge sind im 1300-seitigen VDI-Bericht Nr. 1901 (inkl. CD)
Hrsg. J. Ulrich, VDI Verlag, Diisseldorf, 2005, publiziert.

Das néchste Symposium wird auf Einladung von Prof. Dr. Ir. P. J. Jansens, Delft University
of Technology, im September 2008 in den Niederlanden stattfinden.

Weitere Informationen iiber ISIC 16:: www.isic16.de

J. Ulrich, Halle (Saale)

ISIC 16 Teilnehmer; neben Deutschland aus den Nationen (engl. Bezeichnung): Australia, Belgium,
Brazil, China, Croatia, Czech Republic, Finland, France, Greece, Hungary, India, Ireland, Italy, Japan,
Korea, Netherlands, Norway, Poland, Portugal, Romania, Russia, Saudi Arabia, Singapore, South
Africa, Spain, Sweden, Switzerland, Taiwan, Turkey, United Kingdom, U.S.A..
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ZUR EINWEIHUNG DES NEUBAUS FUR
DEN LEHRSTUHL KRISTALLOGRAPHIE
UND STRUKTURPHYSIK AN DER
UNIVERSITAT ERLANGEN-NURNBERG

Ob wir dieses Gefiihl, hoffnungsvoll Neuland zu betreten, aus der grauen Vorzeit geerbt
haben, als unsere Ur-Ahnen noch als Nomaden durch die Steppen zogen und ihre Zelte auf
neuen Weidegriinden aufgestellt hatten? Es ist jedenfalls etwas Besonderes, wenn man einen
richtigen Neubau bezieht und einen renovierungsbediirftigen Altbau verlédsst, in dem man
einen erheblichen Teil seiner Lebenszeit verbracht, ja in dem sogar die eigenen Kinder ihre
ersten Kritzelbildchen an die Tafel gemalt und in dem ungezéhlte Diplom- und
Promotionsfeiern stattgefunden haben. Um solchen uralten Bediirfnissen der Seele gerecht zu
werden, ist es sicher eine gute Gewohnbheit, eine Einweihungsfeier zu veranstalten.

Natiirlich gibt es noch ganz andere Griinde éf’

“‘," @“ﬁj é&%; Yy v
fiir ein solches Fest: Der Dank an diejenigen, :

Y |‘ iyl
die sich um den gelungenen Anteil des [_:u_ ] a_._ﬂum-‘ | l ﬁ' I
Bauwerks verdient gemacht haben, der Stolz I' ]-L—ﬂ» g?fl;%j_ﬂ‘“‘ s T‘ <
L S

derer, die das Projekt in ihrer Erfolgsbilanz
auflisten konnen, die Freude derer, die als
Nachbarn der Baustelle Dreck und Larm ' X
hinnehmen mussten, das Wohlwollen
derjenigen, die mit dem Lehrstuhl und seinen ~%,
Mitarbeitern in den vielfaltigen
Verflechtungen der Wissenschaft und ~*
Organisation an der Universitdt verbunden &
sind und nicht zuletzt die Erwartungen
derjenigen, die in diesen Rdumen kiinftig ihre
Ideen und Irrtiimer entwickeln und realisieren
wollen und hier ein Baryzentrum ihres
Lebens einbringen.

Und so versammelte sich am 19. Juli 2005 ein ganzes Spektrum von Wiirden- und
Lastentrdgern, von denen einige Spektrallinien besonders hervorleuchteten, allen voran
Bayerns Wissenschaftsminister Dr. Th. GOPPEL, der Rektor Prof. K.-D. GRUSKE sowie die
Dekane der Naturwissenschaftlichen Fakultiten, nicht zu vergessen Alt-Président
Prof. N. FIEBIGER. Ganz besonders haben wir uns natiirlich gefreut, dass auch
Prof. W. DEPMEIER, der Vorsitzende der DGK, den Weg zu uns gefunden hat - von Kiel, das
ja von Erlangen aus gesehen kurz vorm Polarkreis liegt.

Das Ritual solcher Veranstaltungen ist bekannt und muss hier nicht wiedergegeben werden;
die Witterungsverhiltnisse notigten uns, die Veranstaltung in die lichten Flure des neuen
Gebdudes zu verlegen, nachdem wir bei der Planung noch sehr ernsthaft iiber einen
geeigneten Sonnenschutz nachgedacht hatten. Zur Freude aller, die keinen Sitzplatz erhalten
hatten, hielten sich die Referenten, der Rektor Prof. GRUSKE, der Dekan Prof. LENZ, der
Hausherr Prof. MAGERL, der Minister Dr. GOPPEL und die Pfarrerin HEILMEIER, die dem Haus
einen Okumenischen Segen erteilte, sowie der Baudirektor HEINLE an den vorgesehenen
Zeitplan, so dass das gute friankische Bier nicht warm wurde und das Knurren der Mégen die
Redner nicht tibertonte.
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Prof. MAGERL erinnerte an den Termin des Richtfestes am 5. 9. 2002; das Projekt ,,Neubau*
hat uns natiirlich schon im vergangenen Jahrtausend viele Stunden der Planung gekostet. Es
war aber keine vergeudete Zeit, denn vieles, was uns jetzt an unserem Gebdude Freude macht,
ist in diesen oft kontroversen Auseinandersetzungen entwickelt worden. Auch die Kunst am
Bau haben wir nicht dem Zufall {iberlassen, wir durften uns den Kiinstler, FRED ZIEGLER,
aussuchen und haben mit ihm ein Seminar iiber PENROSE-Muster veranstaltet, in dem auch
Prof. TREBIN aus Stuttgart seinen Beitrag geleistet hat. Auf grofen gelben Flidchen wird das
Spannungsfeld zwischen erkannter und nicht erkannter Ordnung und Unordnung entwickelt.

Das neue Gebdude ist klar strukturiert: Im aufliegenden Riegel befinden sich die Biirordume,
darunter der Bereich fiir die studentische Ausbildung mit Praktikumsrdumen und
Seminarraum, quer dazu liegt der Fliigel mit den Forschungslabors und der Werkstatt.
Insgesamt stehen 900 m* Nutzfliche zur Verfiigung Das ,,Schmankerl“ im Bereich der
Forschungslabors ist das Hochenergie-Labor HexBay, in dem wir RONTGEN-Strahlen der
Energie bis zu 450 keV einsetzen konnen. Eine Zielrichtung ist die Untersuchung von
Storungen der kristallinen Ordnung in Eindringtiefen, die sonst nur mit Neutronen- oder
Synchrotronstrahlen zu erreichen sind. Die endgiiltige Inbetriebnahme dieses Labors mit allen
strahlenschutztechnischen Randbedingungen hat erst vor wenigen Wochen stattgefunden und
die zugehorigen Experimente sind noch im Aufbau begriffen.

Bei allem Jubel soll auch nicht vergessen werden, dass der Bau der Kiihlanlage fiir unsere
RONTGEN-Gerite eine ingenieurtechnische Pleite war (unser ,,Toll-Collect®), die unseren
Einzug in das Gebédude ein volles Jahr verzogert hat. Auch sonst wére ohne das kritische
Kennerauge unseres Akad. Dir. Dr. GOMM und die gute Zusammenarbeit mit dem
Universitits-Bauamt vieles mehr in den reichlich vorhandenen frénkischen Sand gesetzt
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worden. Dass er mal Baustellenaufseher wiirde, hatte er wohl auch nicht erwartet, als er
einstmals mit seinem Diffraktometer Elektronendichten bestimmte.

Minister GOPPEL wiirdigte das Projekt als ,,neuen Stein im Erfolgsmosaik der Erlanger
Physik“. Die Kosten von 5,8 Mio. Euro sollten die Rahmenbedingungen fiir die akademische
Lehre und zukunftsweisende Forschung in Erlangen weiter verbessern.

So machen wir akademische Nomaden, die auch hier keine bleibende Stadt haben, sondern
immer die zukiinftige suchen, uns auf, an diesem schonen neuen wissenschaftlichen
Weidegrund unser Bestes zu tun — solange man uns lasst.

H. Zimmermann, Erlangen

BEHINDERTENGERECHTE
VERANSTALTUNGEN

Wihrend des sehr interessanten Workshops ,Zeit- und temperaturaufgeloste
Rontgen-Pulver-Diffraktometrie (VII)“, abgehalten im Oktober 2005 im Fraunhofer Institut
fir Chemische Technologie in Pfinztal/Berghausen bei Karlsruhe, wurde ich von unserem
Kollegen Dr. Paul Bernd Kempa auf ein Problem hingewiesen, das ich allen zukiinftigen
Veranstaltern und Organisatoren von Jahrestagungen, AK-Treffen und sonstigen
Veranstaltungen sehr zur Beachtung empfehlen mochte.

Man muss dazu wissen, dass Herr Kempa auf den Rollstuhl angewiesen ist. Er berichtete,
dass es mancherorts noch immer an behindertengerechten Zu- und Abgéngen und auch
Toiletten mangelt, was es ihm, und nicht nur ihm allein, schwierig bis unmoglich macht,
solche Veranstaltungen zu besuchen. Er bittet sehr darum, dieses Problem bei kiinftigen
Planungen im Auge zu behalten. Ich darf mich dem anschlieBen und vielleicht noch
hinzufiigen, dass architektonisch korrekte Planung nicht unbedingt ausreichend ist. Manchmal
ist auch direkte korperliche Hilfestellung nétig, z. B. beim Umsetzen vom Rollstuhl auf einen
festen Stuhl.

Von den Veranstaltern der diesjdhrigen Jahrestagung der DGK habe ich auf Nachfrage
Folgendes erfahren: Das Universititsgebdude in Freiburg ist behindertengerecht ausgestattet.
Es gibt neben normalen Aufziigen und fiir kleine Treppensituationen jeweils
Behindertenaufziige, die allerdings einen Schliissel erfordern, der im Tagungsbiiro zur
Verfiigung steht. Auf besonderen Wunsch kann ein solcher Schliissel auch fiir die
Kongressdauer zur Verfiigung gestellt werden. Dann bitte rechtzeitig im Tagungsbiiro
melden.

W. Depmeier, Kiel
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EUROPEAN CRYSTALLOGRAPHIC
ASSOCIATION: ECANEWS

Die European Crystallographic Association (ECA) gibt es nun schon seit fast 10 Jahren.
Trotzdem ist sie im Bewusstsein vieler Kristallographen noch nicht angekommen. DGK,
natiirlich!, aber ECA?; obwohl die ECM Meetings doch allen bekannt sind und von vielen
besucht werden. Ich mochte daher diese Gelegenheit nutzen — in meiner Funktion als
LHInformations-Vermittler zwischen DGK und ECA, die ich seit gut einem halben Jahr
ausiibe — um auf die Homepage der ECA (http://www.ecanews.org) aufmerksam zu machen
und fiir ihre Benutzung zu werben.

Wer nach Konferenzen, Workshops, Stellenangeboten, etc. sucht, mochte das nicht immer an
mehreren verschiedenen Stellen tun. Daher bieten die ECANEWS die Chance, viel mehr
Leute zu erreichen, auch solche, die nicht bevorzugt in die DGK-Seiten schauen. Umgekehrt
gibt es auf den ECA-Webseiten interessante Informationen iiber die Aktivitdten anderer
Europdischer Kristallographen, z. B. in den ,,Special Interest Groups® (SIGs), analog zu den
Arbeitskreisen der DGK.

Was bisher passiert ist:

— In den ECA-Webseiten gibt es, iiber den DGK-Link hinaus, Information iiber den
DGK-Vorstand.

— In der Rubrik ,,Crystallographers erschien ein kurzer Bericht anldsslich des
Festkolloquiums zum 65. Geburtstag von Prof. P. Paufler.

— Fiir die Rubrik ,,Highlights from National Meetings* hat der Schriftfiihrer der DGK
(K. Knorr) einen Bericht iiber die Jahrestagung 2005 in K6ln geschrieben.

— Tagungsankiindigungen und Stellenangebote, die vorher nur auf einer Homepage
(ECA oder DGK) zuginglich waren, wurden ausgetauscht und auch auf der jeweils
anderen Homepage verdffentlicht. Hier mochte ich mich auch bei Frau Ronnebeck
bedanken, die alles, was ich ihr von der ECA weitergegeben habe, sofort in die DGK-
Webseiten gestellt hat.

Fiir die Zukunft:

Nutzen Sie die Chancen, die ein europaweites Informationsnetzwerk bietet. Wenn Sie
kristallographische Informationen, Ankiindigungen, Stellenausschreibungen, etc. iiber
Deutschlands Grenzen hinaus verbreiten wollen, dann sind die ECA-Webseiten das geeignete
Medium. Der direkte Weg dahin geht tiber mich (L.Wiehl@kristall.uni-frankfurt.de); ich leite
alles an den Webmaster der ECANEWS weiter, der die Sachen prompt ins Netz stellt.
Natiirlich sind auch Berichte {iber vergangene ,,Highlights* willkommen (Preisverleihungen,
Ehrungen, besondere Ereignisse in Instituten, etc.), die in dieser Form vielleicht gar nicht
anderswo erscheinen.

Leonore Wiehl, Frankfurt

25



DIE ARBEITSKREISE (AK) DER DGK

BERICHTEN:
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XXVI. TAGUNG DES AK
NICHTKRISTALLINE UND
PARTIELLKRISTALLINE STRUKTUREN

Seine XXVI. Arbeitstagung fiihrte der Arbeitskreis Nichtkristalline und Partiellkristalline
Strukturen vom 19. bis 21. September 2005 abermals im Hotel ,Am Kellerberg® in
Wolfersdorf, im schénen und ruhigen Thiiringer Holzland gelegen, durch.

Das Hauptthema der diesjdhrigen Arbeitskreistagung leitet sich wiederum aus der lang-
fristigen Zielstellung des Arbeitskreises ab, Beitrdge zu erbringen, um Strukturen und
Strukturbildungsprozesse in nichtkristallinen Materialien zu charakterisieren und verstehen zu
wollen:

Methoden und Algorithmen zur Charakterisierung von Strukturen und
Strukturbildungsprozessen in nichtkristallinen Materialien

An der Arbeitskreistagung nahmen insgesamt fiinfunddreiBig Interessierte aus sehr un-
terschiedlichen Fachgebieten teil. Es wurden einundzwanzig Vortrdge gehalten, fiir welche
reichlich Zeit — auch zu anschlieBenden, teilweise sehr heftigen Diskussionen — zur Ver-
fiigung stand, was mit groBem Gewinn rege angenommen und realisiert wurde. Die Vor-
tragenden und die Titel der gehaltenen Vortrdge seien zur allgemeinen Information hier
aufgefiihrt, wobei die Kurzfassungen von der Seite des Arbeitskreises
http://www?2.uni-jena.de/chemie/DGK-AK4/
als ,pdf-Datei heruntergeladen werden kénnen.

B. Miiller (Jena): Strukturen und Strukturfunktionen nichtkristalliner Materialien — Eine kritische Betrachtung

W. Hoyer, I. Kaban, O. Akinlade (Chemnitz): Analysis of a non-crystalline structure from a diffraction
experiment: problems andsolutions

S. Gruner, W. Hoyer, I. Kaban (Chemnitz): Determination of partial structure factors of liquid Cu-Sn alloys by
the means of RMC simulations

A. Elsner, H. Hermann (Dresden): Charakterisierung von Strukturen und Strukturbildungsprozessen im
Bernalschen Modell einfacher Fliissigkeiten

P. Pfleiderer, J. Horbach, K. Binder (Mainz): Intermediate Range Order and Transport Processes in Viscous
Aluminum Silicates: Molecular Dynamics Simulations

1. Uschmann, A. Morak, E. Forster, R. Sauerbrey (Jena): Zeitaufgeldste Rontgenbeugung

R. B. Neder (Wiirzburg): Methodische Aspekte der Strukturcharakterisierung nanokristalliner Materie

S. Mrotzek, D. Hiilsenberg (Ilmenau): Kristallisation eines UV - strukturierbaren Glases im System
Li,0—AL,05-Si0,

U. Hoppe (Rostock): Rare-earthsite distribution in RP;O09metaphosphate glasses by Reverse Monte Carlo

N. Mattern (Dresden): Zweiphasigamorphe Ni-Nb-Y—-Legierungen

A. Hohl, H. Fuef3 (Darmstadt): Charakterisierung von Siliciumsesquioxid - Modifikationen

A. Herbst (Bad Kostritz): Produktvorstellung Kdstrosorb —Herstellung und Anwendungsgebiete

H. Roggendorf (Halle): Methodische Aspekte der Charakterisierungvon Strukturbildungsprozessen in
Wassergldsern

G. Buntkowsky (Jena): Solid State NMR Studies of Guest Molecules in Mesoporous Silica

M. Nowak (Hannover): Argon and CO, diffusion in silicate melts: A tool for the development of a CO,
speciation and diffusion model

H. -J. Hoffmann (Berlin): Energie und Entropie von Kristallen, Schmelzen und Glasern

L. Wondraczek, Y. Yue (Clausthal): Configurational Entropy of Mechanically Quenched Metaphosphate Glasses

R. Kranold (Rostock): Dichte-und Konzentrationsfluktuationen in Gldsern aus der Analyse ihrer
Nullwinkelstreuung

M. Beiner, E. Hempel, H. Budde, S. Horing (Halle): Confined side chain crystallization in microphase-separate
poly (styrene-block-octadecylmethacrylate) copolymer

G. Dlubek (Halle): Mean and fluctuating free volume in polymers from ortho-positronium lifetime distribution:
Comparison with structural relaxation and estimation of dynamic heterogeneity

P. Haussler, J. Barzola-Quiquia, M. Stiehler (Chemnitz): Szenarien der Strukturbildung
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Die Vielfalt der Themen weist wieder auf den interdisziplindren Zusammenhalt unseres
Arbeitskreises hin, da sich einerseits nichtkristalline Strukturen in allen Materialien wie
traditionellen anorganischen Glésern, in Polymeren, Keramiken, diinnen Schichten, Nano-
strukturen, Schmelzen u. 4. ausbilden kénnen und andererseits zu ihrem Verstindnis u. a.
auch Kristallographie, Kinetik, Thermodynamik und Quantentheorie herangezogen werden
miissen, aber auch von technologischen Anwendungen dieser Materialien bis zu ihrer rein
theoretischen Beschreibung. Hierin duBert sich die Tétigkeit unseres Arbeitskreises auch als
ein Motor fiir die weitere Entwicklung einer allgemeinen Strukturwissenschaft mit der
Kristallographie als Zentrum. Deshalb sieht es der Arbeitskreis ebenfalls als eine wichtige
Aufgabe an, die Interessenten filir nanokristalline Strukturen mit in seine Tétigkeit
einzubinden, da sowohl methodisch als auch inhaltlich sehr viele Gemeinsamkeiten
vorhanden sind, von welchen die Nanokristallographen im Sinne von Synergien profitieren
konnen.

In diesem Zusammenhang wurden Uberlegungen angestellt, dass der Arbeitskreis mehr
weiterbildend wirken sollte, um Diplomanden, Doktoranden und praktisch Tétige konkret in
die Problematik und vor allem in die praktische Methodik der Strukturanalyse und
-beschreibung nichtkristalliner und nanokristalliner Materialien in entsprechenden Workshops
mit Ubungen einzufiihren. Wie einhellig festgestellt wurde, existiert ein Bedarf dafiir.
Interessenten  sollten  sich  deshalb an den  Sprecher des  Arbeitskreises
(bernd.mueller@uni-jena.de) wenden, um ihre potentielle Teilnahme an solchen Workshops
zu bekunden. Termine und Inhalte werden noch festgelegt.

Es wurde beschlossen, die XXVII. Arbeitskreistagung hauptsdchlich zum Thema

Modellierungen von Strukturen und Strukturbildungsprozessen in nichtkristallinen
Materialien

durchzufiihren. Sie wird vom 30. August bis 1. September 2006 — traditionell im
Hotel Am Kellerberg in Wolfersdorf — stattfinden.

Sprecher des AK Nichtkristalline und Partiellkristalline Strukturen:

Bernd Miiller, Institut fiir Physikalische Chemie der Friedrich-Schiller-Universitd Jena
(bernd.mueller@uni-jena.de)

B. Miiller, Jena
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3. KIELER WORKSHOP
,FEHLER, FALLEN UND PROBLEME

IN DER
EINKRISTALLSTRUKTURANALYSES®

Jeder, der sich in der Praxis mit der Einkristallrontgenstrukturanalyse beschiftigt, hat frither
oder spiter mit Problemen zu kidmpfen. Nicht alle Kristallstrukturen lassen sich durch ein
simples Betitigen einiger Kndpfchen oder planloses Ausprobieren problemlos 16sen und so
landet der eine oder andere, als unldsbar erachtete Datensatz, gerne mal in der Schublade oder
im Papierkorb. Auch vermeintlich leicht zu l6sende Kristallstrukturen mit am Ende der
Verfeinerung guten ,,R-Werten“ kénnen aber dennoch fehlerhaft sein.

Genau diesen Problemen widmete sich der vom 17-21. Juli 2005 in Kiel stattfindende und von
Christian Néther aus Kiel grofBartig organisierte Workshop, der neben ihm von
Dr. Michael Bolte und Prof. Ernst Egert aus Frankfurt/Main betreut wurde.

Intention war nicht, die Grundlagen der Rontgenbeugung seit Max von Laue oder das
Faltungstheorem der Fouriertransformation zu vermitteln. Anwendungsbezogen sollten die
Teilnehmer sensibilisiert werden, die erhaltenen Daten einer Strukturbestimmung richtig zu
deuten und Losungsstrategien fiir ,,Problemstrukturen zu entwickeln.

Um die unterschiedlichsten Aspekte bei der Fehlererkennung, -vermeidung und -behebung bei
der Strukturanalyse zu erarbeiten, wurde der Workshop in verschiedene Themengebiete
untergliedert:

1. Probleme bei der Bestimmung des Kristallsystems, der Laue-Symmetrie und der
Raumgruppe

2. Probleme bei der Strukturldsung

3. Probleme bei der Strukturverfeinerung sowie bei der Bestimmung der absoluten
Struktur und der absoluten Konfiguration

4. Verzwillingung

5. Erkennen von Problemen, Entwicklung von Losungsstrategien und Beurteilung der
Giite einer Einkristallstrukturanalyse.

Einleitend hielten die Dozenten zum jeweiligen Thema Vorlesungen, in denen auf die
entsprechende Problematik hingefiihrt und wesentliche Aspekte aufgezeigt wurden. Der
wesentliche Teil des Workshops aber bestand im selbstindigen Bearbeiten einer Vielzahl von
Aufgaben. Hierfiir sollte sich jeder Teilnehmer im Vorfeld mit der Bedienung der benutzen
Software etwas vertraut machen.

In lockerer Atmosphire konnte jeder den Grad an eigensténdigem Bearbeiten selber
bestimmen, da die Dozenten jederzeit als Ansprechpartner bereit standen und bei Bedarf
Hilfestellungen gaben. Daneben bestand wihrend dieser Zeit auch die Moglichkeit, die
aktuelle Problematik mit den Dozenten zu erdrtern und bei dieser Gelegenheit auch
Anregungen fiir ,,Problemstrukturen aus der eigenen Schreibtischschublade zu bekommen.
Die Aufgaben waren so konzipiert, dass nicht jeder Teilnehmer eine Vielzahl von
Strukturverfeinerungen von A-Z durchfiihren musste, sondern die Datensédtze waren soweit
vorbereitet, dass man den wesentlichen Aspekt erkennen und bearbeiten musste. Es gab einige
Aufgaben, bei denen das “AHA-Erlebnis“ im Vordergrund stand, aber auch schwere
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Aufgaben mit Knobel-Anspruch! Im Anschluss an die Bearbeitung wurden die Aufgaben
ausfiihrlich gemeinsam besprochen.

Das gemeinschaftliche nicht-fachliche Rahmenprogramm bestand aus einem Besuch im
Biergarten und einem hervorragend organisierten und durchgefiihrten Grillabend, bei dem
einige Leute eine Menge Spal3 hatten.

Fiir diesen Kurs kann man kaum geniigend Werbung machen, er sollte zum Pflichtprogramm
fiir jeden zdhlen, der sich mit der Einkristallstrukturanalyse beschéftigt.

A. Pelka und M. Schéneborn, Bonn

Veranstalter und Teilnehmer des 3. Kieler Workshops ,Fehler, Fallen und Probleme in der
Einkristallstrukturanalyse‘.

32



1. KURS ZUR ANWENDUNG DER
KRISTALLOGRAPHISCHEN
GRUPPENTHEORIE IN DER

KRISTALLCHEMIE

Zum ersten Mal fand unter Mitwirkung der Dozenten Prof. em. Dr. Hartmut Barnighausen,
Prof. Dr. Ulrich Miiller, Prof. Dr. Rainer Péttgen und Prof. em. Dr. Hans Wondratschek ein
Kurs zur Anwendung von kristallographischer Gruppentheorie in der Kristallchemie statt. In
Hofgeismar bei Kassel trafen sich die stattliche Zahl von 52 Chemikern,
Werkstoffwissenschaftlern, Geologen und Kristallographen aus ganz Deutschland, um den
durch die GDCh Fachgruppe Festkdrperchemie und Materialforschung und der Deutschen
Gesellschaft fiir Kristallographie, Arbeitsgruppe Kristallchemie ausgerichteten und durch
Herrn Prof. Dr. Miiller perfekt organisierten Kurs zu besuchen. Dank einer groBziigigen
Spende des Fonds der Chemischen Industrie konnten einige Teilnehmer mit
Reisemittelstipendien ausgestattet werden.

In einer Kklaren, illustrativen und anschaulichen Weise wurden die notwendigen
mathematischen Grundlagen wie Matritzenrechnung und Gruppentheorie bearbeitet, um sich
iber die Symmetrielehre zu Punkt- und Raumgruppen vorzuarbeiten. Der Gruppe
Untergruppe  Formalismus, ein  wertvolles  Hilfsmittel zur  Analyse  von
Strukturverwandtschaften und zum Verstindnis von Phasenumwandlungen, sowie
gleichzeitig auch anschauliches Werkzeug zur Erkldrung von Viellingen, Antiphasendémanen
und topotaktischen Gefiigen, rundete diesen Kurs ab.

N |
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|
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Gruppenbild der Teilnehmer.
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Am Nachmittag des 04.10.2005 wurde der Kurs durch einfiihrende Worte des Organisators
Herrn Prof. Dr. Ulrich Miiller erdffnet. Neben den Teilnehmern konnten drei Tutoren, Dipl.
Ing. Ute Ch. Rodewald, Dr. Rolf-Dieter Hoffmann und Dr. Henning Henke begriit werden,
die in den folgenden drei Tagen die zahlreichen Ubungen begleiteten. Der erste Teil des
Kurses stand im Zeichen der Schaffung von mathematischen Grundlagen, die durch
Herrn Prof. em. Dr. Hans Wondratschek gelegt wurden. Die faszinierende Symmetrie von
Pyritkristallen, durch Herrn Wondratschek an die Teilnehmer ausgeteilt, motivierte alle
Zuhorer diese mathematisch zu fassen und zu verstehen. Symmetrieoperationen, affine
Abbildungen und Isomerien verloren ihren Schrecken und Transformationen von
Elementarzellen und Ursprungsverschiebungen, die alltdglichen Probleme im Rahmen von
Strukturbestimmungen, gingen leicht von der Hand. Was anschlieBend folgte, war das
Quadrat. Nach Permutationen und einer Nebenklassenzerlegung an diesem einfachen Beispiel
wurden die Grundbegriffe der Gruppentheorie abgeleitet. Gruppe und Untergruppe waren nun
kein abstrakter Begriff mehr, was den Weg zu den Punktgruppen und Raumgruppen ebnete.

Anhand zahlreicher Beispiele vermittelte Herr Prof. Dr. Ulrich Miiller ein
umfassendes Bild der Punktgruppen und leitete anschaulich zu den Raumgruppen iiber.
Immer Bezug auf die International Tables, Binde A und A1l nehmend, wurden Hinweise fiir
den Umgang mit Raumgruppen vermittelt. Isotypie und Chiralitét sind nur zwei der Aspekte,
die dabei eingehend behandelt wurden.

Mit dem notwendigen Riistzeug ausgestattet ging es nun gemeinsam mit
Herrn Prof. em. Dr. Hartmut Bérnighausen daran, die Beziehungen zwischen den
Raumgruppen und ihren Untergruppen zu verstehen und zu beschreiben. Ausgehend von
allgemeinen Symmetrieprinzipien, wie der Tendenz zur Ausbildung einer moglichst
hochsymmetrischen Anordnung von Atomen, die durch Stdrungen oft nur gering verzerrt
wird, wurde das Auftreten von Gruppe Untergruppe Bezichungen am Beispiel von
Phasenumwandlungen dargelegt. Herr Béarnighausen machte deutlich, dass sich mit einem
einfachen = Formalismus alle  wichtigen = Punkte  wie  Basistransformationen,
Ursprungsverschiebungen und Koordinatentransformationen einfach darstellen und
dokumentieren lassen. Der Gruppe Untergruppe Formalismus wurde an so anschaulichen
Beispielen wie der Strukturfamilie des Pyrits oder der Umwandlung des Zinns diskutiert.
Schnell wurde klar, dass strukturelle Zusammenhénge und Strukturverwandtschaften mit dem
Gruppe Untergruppe Formalismus sinnvoll dargelegt werden konnen.

Diesen Aspekt griff Herr Prof. Miiller auf und verdeutlichte den Nutzen der Methodik
zur Interpretation von Kristallstrukturen von Molekiilverbindungen, wo komplexe Bausteine
wie Tetraphenylphosphonium-lonen, Cg oder Thiophosphid Molekiile in einfacher Weise
gepackt werden.

Prof. Dr. Rainer Poéttgen konnte eindrucksvoll unterstreichen, wie durch
Systematisierung auf Basis von Gruppe Untergruppe Bezichungen intermetallische
Verbindungen zu Strukturfamilien zusammengefasst werden konnen. Komplexe
Substitutionsmuster lassen sich so, im Kontext einer Strukturfamilie, besser verstehen. Herr
Péttgen stellte die Auswirkung von Symmetriereduktion auf das Experiment ebenso dar, wie
Losungswege zur Ermittlung von korrekten Strukturen und das Erkennen von
kristallographischen Fallen.

Am Ende des Kurses stellte Herr Prof. Bérnighausen mit konkreten Beispielen zur
Doménenbildung und Topotaxie den Nutzen des Gruppe Untergruppe Formalismus zum
Verstiandnis von Stoffeigenschaften dar. Ein Raumdiagonalen-Zwilling von Pyrit rundete das
gesammelte Wissen des Kurses ab, den jeder Teilnehmer an Ende des Kurses sicher mit etwas
anderen Augen betrachtete als noch vier Tage zuvor.

Fazit: Ein besonderer Dank gilt Herrn Prof. Dr. Ullrich Miiller fiir die perfekte Organisation
und Durchfithrung des Kurses und allen Dozenten und Tutoren fiir die Geduld, mit der sie den
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vielen Fragen von uns Teilnehmern begegneten. Besonders herauszustellen ist der Elan und
die Begeisterung, mit dem sie wihrend des ganzen Kurses Stoff vermittelten, Probleme 16sten
und uns zur Mitarbeit motivierten. Allen Teilnehmern wird dies in sehr guter Erinnerung
bleiben. Wir alle sehen nun kommenden kristallographischen Problemen mit mehr
Gelassenheit entgegen.

T. Nilges, Miinster

HERBSTSCHULE RONTGENSTREUUNG
DES AK11

Vom 18.-21. September 2005 fand zum 6. Mal die Herbstschule ,X-ray scattering from
surfaces and thin films¢ statt. Die vom AKI11: ,Hochauflésende Réntgenstreuung und
Synchrotron-Strahlung® organisierte Tagung fand erneut im Konferenzzentrum der
slovakischen Akademie der Wissenschaften in Smolenice statt. Mit iiber 80 Teilnehmern
konnten wir eine Rekordbeteiligung verzeichnen, wobei die studentischen Teilnehmer
erfreulicherweise in der Uberzahl waren. Das Konferenzprogramm bestand daher im
wesentlichen aus Tutorials und den Originalarbeiten der Teilnehmer. Zusétzlich wurden 27
Poster ausgestellt. Mit den Tutorials wurden Grundlagen der hochauflésenden
Roéntgenbeugung (P. Zaumseil), der Réntgenreflektometrie (P. Mikulik), der magnetischen
Rontgenstreuung (C. Morkuta) und der Beugung und Reflexion unter streifendem Einfall
(J. Grenzer) eingefiihrt. Erstmalig wurden in einem Tutorial Methoden der Simulation von
Reflexionskurven bzw. Rockingkurven vorgestellt, dem sich ein Trainingsseminar anschloss in
dem die Teilnehmer praktische Fertigkeiten mit dem Umgang kommerzieller und nicht-
kommerzieller Simulationssoftware erwerben konnten.

Die 27 Originalbeitridge berichteten iiber den jeweils aktuellen Stand der Forschungsarbeiten
zu verschiedenen Bereichen der Materialanalyse, wobei das Konferenzforum als
Diskussionsbasis fiir weiterfithrende Ideen diente. Das vor allem auf studentische Belange
ausgerichtete Konferenzprogramm fand erneut eine gute Resonanz, so dass einer
7. Herbstschule in zwei Jahren nichts im Wege steht.

U. Pietsch, Siegen
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5. HALLESCHE DISKUSSIONS- UND
ARBEITSTAGUNG

MINERALOGISCHE UND TECHNISCHE
KRISTALLOGRAPHIE

am Institut fiir Geologische Wissenschaften/Mineralogie-Geochemie 06108 Halle (Saale)
gemeinsam mit dem Arbeitskreis 15 der Deutschen Gesellschaft fiir Kristallographie

in Halle/Saale
5.- 6.10.2005

Thema

Wasserhaltige Phasen in Zementsystemen:
Synthesen, Eigenschaften und technische Bedeutung

Einen interessanten Einblick in die neuesten Forschungsergebnisse im Themenbereich
Wasserhaltige Phasen in Zementsystemen bot auch in diesem Jahr wieder die zum 5. Mal
stattfindende Diskussions und Arbeitstagung Mineralogische und Technische Kristallographie
in Halle an der Saale. Unter der Leitung von Prof. Dr. Herbert Péllmann, Sprecher des
Arbeitskreises Ak15 Mineralogische und Technische Kristallographie, wurde vor allem
jiingeren Mitarbeitern die Gelegenheit gegeben, ihre Arbeitsergebnisse vorzustellen, die sich
auch mit zahlreichen Vortrdgen beteiligten. Durch die freundliche Unterstiitzung der
Veranstaltung durch die Firma PANalytical konnte auch fiir das leibliche Wohl der 25
Teilnehmer ausreichend gesorgt werden. Nach einer kurzen Begriiflung durch
Herrn Prof. P6llmann standen am ersten Tag die Eigenschaften von verschiedenen lamellaren
Hydraten (LDH’s) im Mittelpunkt. Ebenfalls wurden Zusammensetzung, Chemismus und
Hydratationsverhalten von Tonerdezementen in mehreren Vortrdgen erldutert. Auch am
Abend wurde in lockerer Atmosphére und bei gutem Essen iiber das zuvor Gehorte diskutiert.
Am zweiten Tag konzentrierten sich die Vortrdge auf die unterschiedlichen
Untersuchungsmethoden der zuvor behandelten Mineralphasen. Unter anderem horten wir
einen Sehr interessanten Vortrag iiber Gefiigestudien mittels 3D-Computertomographie von
Herrn Prof. Klaus Bente (Leipzig). Den Abschluss bildete eine Vorstellung der am Institut
vorhandenen Messgerite von Frau Verena Seefeld mit anschlieBendem Rundgang durch die
Labore des Instituts. Ein besonderer Dank gilt neben Herrn Prof. Dr. Péllmann auch allen
weiteren Organisatoren die sich um den reibungslosen Ablauf der Tagung kiimmerten und
dafiir sorgten dass sich, denke ich, jeder wohlfiihlte.
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Folgende Vortridge wurden gehalten:

1. Tag - Kristallchemie

14.00: Pollmann, H. : ,Lamellare Hydrate (LDH’s) und ihre Eigenschaften’

15.00: Stober St.: , The course of hydration of OPC pastes related to the crystal chemistry of

the hydration phases under the influence of sulfonic admixtures’

15.30: Bernstein, S. : ,Determination of Xonotlite polytypes’

16.30: Pollmann, H.: ,Mineralogische Zusammensetzung des Tonerdezements’

17.00: Z6tzl, M.: ,Untersuchungen zum Hydratationsverhalten von Mn-dotierten
Calciumferraten’

17.30: Winkler N.: ,Vergleich von verschiedenen Tonerdezementen— Chemismus,
quantitative Phasengehalte, Hydratationsverhalten’

2. Tag - Messtechniken

9.00: Bente, K.: ,3D-Computertomographie und ihre Mdglichkeiten der Gefligestudien’

10.00: Straube, U.: ,Impulsultraschall, mechanische Resonanz und dynamische mechanische
Analyse zur Bestimmung elastischer Eigenschaften von Festkorpern’

10.30: Raab, B.: ,Messmethoden am ZWL zur Bestimmung von Klinker— und Zementphasen’

11.00: Schreiber, J.: ,KL-Untersuchungen mit dem REM’

11.30: Stober, S. & Pollmann H.: ,Kalorimetrie an Zementen’

14.00: Seefeld, V.: ,Messgerite und Messmoglichkeiten am Institut mit Institutsrundgang fiir
Interessierte’

S. Bernstein, Miinchen
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14. WORKSHOP DES AK
NMR-SPEKTROSKOPIE

»Strukturelle Identifizierung von Protonen in Mineralen und technischen Materialien
mittels *H Festkorper NMR Spektroskopie®

Beim 14. Workshop des Arbeitskreises NMR Spektroskopie (06.-07. Oktober 2005 in
Bochum) stand das Proton im Mittelpunkt des Geschehens. Insgesamt acht Teilnehmer waren
angereist, um festzustellen, wo die Problematik und die Stirke der 'H Festkdrper NMR
Spektroskopie bei Materialien und Mineralen mit niedrigen und hohen Wasserstoffgehalten

liegt.
Der erste Tag war den Materialien gewidmet, die hohe Protonengehalte aufweisen. Um
allen Teilnehmern, die sehr unterschiedliche Kenntnisse in der

Festkorper NMR Spektroskopie aufwiesen, gleiche Voraussetzungen zu ermdglichen, wurden
auch die theoretischen NMR-Grundlagen fiir das Proton angerissen. Neben der fiir die NMR
als Basis wesentlichen Zeeman Wechselwirkung wurden die homonukleare Dipol-Dipol
Wechselwirkung und die Chemische Verschiebungsanisotropie vorgestellt, die die eigentliche
Information iiber die Lokalumgebung liefern. Auch Standardverfahren wie das Magic Angle
Spinning (MAS) wurden noch mal beleuchtet. Daneben wurden wichtige Multipulssequenzen
vorgestellt, die gerade an stark protonenhaltigen Materialien angewendet werden, um die dann
sehr starke homonukleare Dipolwechselwirkung zu reduzieren. So wurden unter anderem die
Funktionsweise der WAHUHA-4 (Waugh, Huber und Haeberlen) und die MREV-8 Sequenz
(Mansfield, Rhim, Elleman und Vaughn) erklért. Nach einer kurzen Kaffeepause zeigte sich
dann welche strukturelle Umgebung zu welchem typischen NMR Signal fithrt und der
Einfluss dynamischer Prozesse auf die Spektren. Nach dem Mittagessen wurden dann
temperaturabhéngige Messungen an Triammoniumhydrogendisulfaten durchgefiihrt. Diese
Experimente zeigten sehr schon, wie anhand der Anderungen der Signallinienbreiten einzelne
dynamische Prozesse beobachtet werden konnten. Aus den ermittelten Intensitdt gegen Zeit
Diagrammen war dann eine Abschitzung der einzelnen Aktivierungsenergien moglich.
Abends klang dann der Abend im ,,Summa Cum Laude® bei gutem Essen und einem groflen
Bier aus.

Am zweiten Tag lag der Schwerpunkt auf solchen Substanzen, die nur geringe
Protonenmengen aufweisen. Hier zeigte sich, dass dies zu grofen Schwierigkeiten fiihren
kann, da dann das Signal von der Probenumgebung (Probenkopfsignal) deutlichen Einfluss
zeigt. Nachmittags wurde anhand von Beispielproben gezeigt, wie sich dieser Effekt gezielt
durch die DEPTH Pulssequenz oder das Hahn-Echo ausschalten lasst. Weiterhin ermoglichten
die gemessenen Spektren von Wasser in Gips und Analcit die Bestimmung des
Wasserstoffabstandes, da die Wassermolekiile hier isoliert im Festkorper vorliegen.

Zusammenfassend bot der Workshop eine gute Ubersicht in welchen Materialien Protonen
vorliegen konnen, welche strukturelle Informationen man mit Hilfe der Festkérper NMR
Spektroskopie iiber sie bekommt und welche Problematik bei den Messungen stark
protonenhaltiger sowie protonenarmer Substanzen auftreten kann.

M. Fechtelkord, Bochum
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WORKSHOP “WATCHING THE
ACTION?”

In der ersten Oktoberwoche haben wir in Stuttgart einen Workshop zum Thema in situ
Pulverdiffraktometrie abgehalten, organisiert von R. D., B. H. und M. J..

Das Max-Planck-Institut fiir Festkorperforschung war Gastgeber dieser zweitdgigen
Veranstaltung, die unter der Schirmherrschaft der DGK, der CPD und der MPG stand.

In den Vormittagsvortrigen wurden die verschiedenen Perspektiven dieser
faszinierenden Versuchsmethode vorgestellt, wihrend die Nachmittage Tutorien mit
praktischen Experimenten zu den Themen Reduktion und Prisentation von Daten sowie zur
Rietveld Verfeinerung gewidmet waren. Zwolf Teilnehmer trugen ihrerseits kurze
Préasentationen bei, mit denen sie ihre laufende Forschung ebenso vorstellten wie ihre
Versuchseinrichtungen.

Die Eroffnungsprésentation von Paul Norby kam direkt zum Kern des Themas, indem
sie Einblick in neuartige Hochgeschwindigkeits-Synchrotron-Experimente verschaftte, die auf
das Studium von chemischen Reaktionen zielen. Christian Schoen demonstrierte, uns in
seinem Vortrag liber die Strukturprognose von neuen Hoch- und Tiefdruckphasen, was wir
von unseren Experimenten zu erwarten haben.

Nach einer Kaffeepause war der restliche Vormittag mit dem Thema Bildanalyse
ausgefiillt. Manfred Joswig stellte einige allgemeingiiltige Aspekte der Bildfiltertechniken
vor. Bernd Hinrichsen présentierte die reale Anwendung einiger dieser Techniken im Rahmen
der neuentwickelten Image-Plate Integrations-Software Powder3D-IP.

Arndt Kern legte den Schwerpunkt seines Vortrags auf Laborexperimente und gab dabei
einen detaillierten Uberblick iiber die Herausforderungen, die Hochtemperatur-Versuche an
den Forscher stellen. AuBerdem begeisterte er das Publikum mit einigen neuen
Einsatzmoglichkeiten der Rietveld-Verfeinerungs-Software Topas.

Der Rest des Arbeitstages wurde mit Ubungen in Datenreduktion und Priisentation mittels der
Software Powder3D (http://www.fkf.mpg.de/xray) verbracht.

Das Abendprogramm wurde von einer Probe ausgewéhlter deutscher Weine bestimmt.
Das kostliche Abendessen vom Biiffet unterstrich die Weine — sdmtlich ausgesucht und
handverlesen von Robert Dinnebier - aufs beste.

Der nichste Tag begann mit ebensoviel Eifer, wie der vorige geendet hatte. Ulrich

Schwarz zeigte uns die Feinheiten von Hochdruck- Pulverdiffraktions-Experimenten. Holger
Ehrenbergs in situ Studien mit elektrischen Feldern waren motiviert von dem Ziel, ein
besseres Verstdndnis von den strukturellen Abldufen in Batterien zu bekommen. Seine
Préasentation der Beamline B2 am Hasylab, die diesen in situ Experimenten gewidmet ist,
beweist das hohe Engagement und die Spezialisierung in diesem Gebiet. Holger Putz zeigte
die iberzeugenden graphischen Féhigkeiten der Software Diamond bei der Darstellung von
strukturellen Anderungen. Die Moglichkeiten, die diese Software bietet, um auf einfache
Weise Filme zu erzeugen, zog die meiste Aufmerksamkeit auf sich.
Der Rest des Tages war ausgefiillt mit den Vortridgen von Juan Rodriguez-Carvajal, in denen
er uns durch die Neuheiten seiner Software Fullprof fiihrte, angereichert durch eine Ubung
dazu. Insbesondere die Anwendung der zyklischen Verfeinerungsmethode macht es moglich,
grof3e in situ Datensammlungen leichter zu handhaben.

Am spiten Freitag Nachmittag verabschiedete sich der Letzte der neunzig Géste.

Die Veranstalter bedanken sich bei der DGK fiir die groBziigige finanzielle Unterstiitzung, die
es ihnen ermdglichte, auf eine Teilnahmegebiihr zu verzichten. Die Workshop-Beitrdge und
einige Impressionen sind online verfligbar unter http:/www.fkf.mpg.de/xray.
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RONTGENLABOR Dr. M. Ermrich

Rontgendiffraktometrie — Rontgenfluoreszenzanalyse

Am Kandelborn 7, D - 64354 Reinheim / b. Darmstadt
Email: roentgenlabor-dr.ermrich@t-online.de
http://www.roentgenlabor-ermrich.de
Fax: (+49) 6162 - 939 824
Tel.: (+49) 6162 - 837 56

Auftragsanalytik / Forschung / Projektarbeit

Reflexion / Transmission / Hochtemperatur / Diinne Schichten ...

Bereitstellung von Analyseverfahren fiir das Industrielabor
Quantitative Phasenanalyse / Nachweisgrenzen / Polymorphie ...

Beratungen zur Geriteauswahl bei Kaufvorhaben

Seminar ,,Rontgendiffraktometrie* iiber die TAW Wuppertal / 2x im Jahr

Ansprechpartner und Vertrieb der Programme

"4 A
crystallographica search/match SiroQuant
OxfordCryosystems Sietronics Pty Ltd.
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e e
OxfordCryosystems
Oxford, United Kingdom Canberra, Australia
CSD crystallographica SiroQuant- Rietveld
Das Werkzeug fiir Lehre & Forschung Das Werkzeug zur quantitativen
in der Kristallographie. Phasenanalyse mit der Rietveldmethode.
Von der Kristallansicht bis zum simultan Wachsende Datenbank > 1000 Phasen.
modifizierbaren Beugungsdiagramm. Bestimmung des amorphen Anteils.
Alle Datenformate.
CSM search/match
Das Werkzeug fiir die qualitative Fragen Sie nach dem upgrade 3.0 !

Phasenanalyse.

- am Rohdaten- Diagramm ohne Peaksuche
- mit in-situ Pulverdiagrammsimulation
Alle Datenformate.



International Tables Online

Full text of all eight volumes (6000 pages) in pdf and html formats

Ability to navigate rapidly through the volumes:
choose to view a full chapter, a section or a
subsection, a single table or just a figure

Specific hyperlinking from each chapter to
related chapters in the series

Searching by author and by subject, and of
titles, abstracts and full text. Full-text searches
will link directly to the highlighted search result
within the relevant section

Comprehensive indexes with links direct to the
relevant content

Citation links to IUCr journals; CrossRef, I
ChemPort and PubMed linking —

Space-group tables with extensive linking
between sub- and supergroups

Updated content immediately available

Available in 2006 from the IUCr and SpringerLink

it.iucr.org
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KARL F. FISCHER 80 JAHRE

Am 04. Juli 2005 beging unser Ehrenmitglied Professor Karl Fischer in Saarbriicken seinen
80. Geburtstag. Auf einige Aspekte seines wissenschaftlichen Schaffens ist bereits in den
,Mitteilungen‘ Heft 21 (2000) S. 49 hingewiesen worden. Damals war er gerade dabei,
gemeinsam mit unseren Mitgliedern Armin Kirfel und Helmuth Zimmermann ein neues
Strukturlosungsverfahren aus unkonventioneller Sicht zu entwickeln. Inzwischen liegt das
Ergebnis mit dem Titel ,Structure determination without Fourier inversion® vor, wobei der
Teil 1 bereits erschienen (Z. Krist. 220 (2005) 643) und Teil 1I eingereicht worden ist.
Nebenbei zeigt sich daran auch, wie lange Fachkollegen im sog. Ruhestandsalter kreativ
bleiben koénnen. Dem Jubilar seien fiir den kommenden Lebensabschnitt weitere

Erfolgserlebnisse gewiinscht!

P. Paufler, Dresden
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GERHARD HILDEBRANDT

1922 - 2005

Am 5. Juli 2005 verstarb Herr Prof. Dr. Gerhard Hildebrandt (*30.05.1922) zwei Monate
nach Vollendung seines 83. Lebensjahres nach kurzer Krankheit. Gerhard Hildebrandt wurde
in Berlin geboren, im Jahre 1932 verzog seine Familie nach Wilhelmshorst nahe Potsdam.
Dennoch beendete er seine Schulausbildung in Berlin, um dort darauf folgend seine Studien
an der damaligen Technischen Hochschule (heute Technische Universitat Berlin) zu beginnen.
Sein Studium wurde durch den Zweiten Weltkrieg unterbrochen. Gerhard Hildebrandt wurde
gliicklicherweise zu einer technischen Einheit, die keine frontnahen Aufgaben wahrnehmen
musste, einberufen. Nach der Wiederaufnahme des Studienbetriebes nach dem Krieg setzte er
seine Hochschulausbildung fort und schloss diese im Jahre 1951 erfolgreich ab.

Fiir kurze Zeit arbeitete Gerhard Hildebrandt fiir einen Elektronikhersteller in Erlangen, bis er
dann eine Assistentenstelle am Fritz-Haber-Institut der Max-Planck-Gesellschaft in Berlin
antrat. Zu dieser Zeit war Max von Laue der Direktor dieser Einrichtung,
Gerhard Hildebrandts Betreuer wurde Gerhard Borrmann, der fiir seine grundlegenden
Experimente zur Dynamischen Theorie der Rontgenbeugung bekannt ist. Bereits sehr bald
erzielte Gerhard Hildebrandt wichtige Ergebnisse auf diesem Gebiet, die Eingang in seine
Doktorarbeit fanden. Ein Beleg dafiir ist die Zuerkennung des Karl-Scheel-Preises der
Physikalischen Gesellschaft in Berlin.

Im Jahre 1975 wurde Gerhard Hildebrandt zum Professor fiir Physik an der Technischen
Universitat Berlin ernannt. Dabei blieb auch in dieser Zeit, und fortdauernd bis 1992, die
Dynamische Theorie der Rontgenbeugung sein Hauptarbeitsfeld. Eine beachtliche Zahl
wissenschaftlicher Publikationen wurde von ihm und seinen Mitarbeitern in dieser Zeit
verfasst. Erwéhnt werden soll hier zusétzlich ein zweijéhriger Forschungsaufenthalt an der
Cornell University auf Einladung von B. W. Batterman.

Ein besonderes Verdienst von Gerhard Hildebrandt war die aktive Pflege von Kontakten zu
Fachkollegen im Ostteil Nachkriegs-Deutschlands auch in politisch angespannten Zeiten
sowie die darauf aufbauende Hilfe nach der Wiedervereinigung seines Vaterlandes.

So ist auch nahegelegt, dass seine Pensionierung keine Einschrinkung seiner
wissenschaftlichen Aktivititen bedeutete. Gemeinsam mit dem Autor dieser Zeilen setzte er
seine Arbeit auf dem Gebiet der Rontgenstrahlbeugung als wissenschaftlicher Berater der
Firma EFG, bis wenige Tage vor seinem Ableben, fort. Allein in dieser Zeit entstanden
weitere 30 Ver6ffentlichungen. Eine besondere Wiirdigung wurde Gerhard Hildebrandt im
Jahre 2003 mit der Zuerkennung der Ehrenmitgliedschaft der Deutschen Gesellschaft fur
Kristallographie zuteil.

Durch das Ableben von Gerhard Hildebrandt endete fiir den Autor dieser Zeilen die
Moglichkeit, die fast 50 Jahre bestehende aufrichtige Freundschaft in dieser Welt
fortzufiithren.
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Dokumentation des 75. Geburtstages von Gerhard Hildebrandt: Gemeinschaftsaufnahme mit
fritheren Mitarbeitern und seinen Freunden.

H. Bradaczek, Berlin
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HANS-JOACHIM BAUTSCH

1929 - 2005

Am 22.06.2005 verstarb der Mineraloge Hans-Joachim Bautsch im Alter von 75 Jahren in
Berlin. Der am 20.09.1929 in Samswegen bei Magdeburg geborene H.-J. Bautsch schloss das
Studium der Mineralogie an der Humboldt-Universitéit zu Berlin im Jahre 1956 ab und nahm
anschlielend bis 1968 eine Tétigkeit als wissenschaftlicher Assistent bzw. Oberassistent am
Institut fiir Mineralogie und Kristallographie dieser Universitit auf. Mit seiner Doktorarbeit
1960 (Thema: Feuerfeste Materialien) und mit der Habilitationsschrift 1965 (Thema: Basische
Gesteine) lieferte er wissenschaftliche Beitrdge zu einem Gebiet, das man heute weitgehend
der Technischen Mineralogie und Kristallographie zuordnet. Im Jahre 1968 nahm er einen
Ruf auf die Dozentur fiir Mineralogie und Petrographie an die Ernst-Moritz-Arndt-Universitit
Greifswald an. 1970 kehrte er nach Berlin zuriick, dem Ruf auf die ordentliche Professur fiir
Kristallographie in der Sektion Physik der Humboldt-Universitdt folgend. Dort wurde ein
eigener Grundstudiengang Kristallographie eingerichtet, der mit dem Titel des
Diplomkristallographen abschloss. Im Zuge des Ausbaus dieses Studienganges wurde sein
Berufungsgebiet im Jahre 1984 in ,Mineralogie und Petrographie‘ umgewidmet. Damit
verbunden war auch die Ubernahme der Leitung des Mineralogischen Museums innerhalb des
Museums fiir Naturkunde der Humboldt-Universitdt. Beide Aufgaben nahm er bis zur
Versetzung in den Ruhestand 1993 wahr. Im universitdren Ausbildungsbetrieb hat er mehrere
hundert Diplomanden und ca. 30 Doktoranden betreut.

Einen Schwerpunkt seiner Forschungsarbeiten und damit der mehr als 100
wissenschaftlichen Veroffentlichungen bildeten Minerale aus Ultrabasiten und ihre
metamorphen Umwandlungsprodukte. Zu seinen letzten Veroffentlichungen zéhlen
mineralogisch—petrographische Studien zu den Wetz- und Mahlsteinen sowie zu Perlen aus
der Grabung am Spandauer Burgwall in Berlin. Er war ein begeisterter und begeisternder
Mineraloge, der auch Hobbymineralogen durch Vortrige und Arbeiten, wie z. B. iiber Asbest,
iiber Minerale der Serpentingruppe und liber Minerale des Granulitgebirges immer wieder
angesprochen hat. Fiir den Lehrbetrieb von besonderer Breitenwirkung war und ist noch das
erfolgreiche Lehrbuch ,Kristallographie‘, das von Will Kleber begonnen und nach dessen
frithen Tod unter Mitwirkung von H.-J. Bautsch, gemeinsam mit J. Bohm, wiederholt
tiberarbeitet und erweitert worden ist.

Mit der ,Vereinigung fiir Kristallographie der DDR* (VFK), die gemeinsam mit der
,Arbeitsgemeinschaft Kristallographie® (AGKr) der alten Bundesrepublik nach der
Wiedervereinigung Deutschlands die ,Deutsche Gesellschaft fiir Kristallographie* (DGK)
bildet, war H.-J. Bautsch eng verbunden. Er gehdrte zu deren Griindungsmitgliedern um
H. Neels, wurde 1970 Mitglied der Leitung der VFK und iibernahm im Zeitraum 1976-1983
auch deren Vorsitz.

Mit Hans-Joachim Bautsch verliert die mineralogische Fachwelt einen hervorragenden
Vertreter.

P. Paufler, Dresden
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Phase Identification from Powder Diffraction

Die preiswerte Alternative zur Identifizierung
von Phasen aus dem Pulverdiffraktogramm!
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phasigen Gemischen
Nutzen Sie eine beliebige ICDD PDF-2
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WIR ENTWICKELN STANDARDS

PANalytical ist der weltweit fihrende
Anbieter von analytischen Instrumenten
und Software ftr Réntgenbeugung
(XRD) und Réntgenfluoreszenz-
Spektrometrie (XRF) mit mehr als einem
halben Jahrhundert Erfahrung. Unsere
Systeme zur Materialcharakterisierung
werden in Forschung und Entwicklung,
fur industrielle Prozesskontrolle und in
der Halbleiter-Metrologie eingesetzt.

The Analytical X-ray company

X'Pert PRO

PANalytical GmbH
Nurnberger Str. 113
34123 Kassel

Tel. (0561) 5742-0

Fax (0561) 5742-500
E-mail:
info.de@panalytical.com
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Einladung

zur
6.-ten Halleschen Diskussions- und Arbeitstagung
Mineralogische und Technische Kristallographie

am Institut fir Geowissenschaften/Mineralogie-Geochemie
Von Seckendorffplatz 3
06120 Halle (Saale)
gemeinsam mit dem Arbeitskreis 15 der
Deutschen Gesellschaft fir Kristallographie
in Halle/Saale
vom
8. - 9. Méarz 2006

Thema
Technische Kristallographie in der Anwendung
-Grundlagen und Messmethoden-

Wie auf den friiheren Diskussionstagungen sollen auch 2006 wieder erste Ergebnisse
vorgestellt und diskutiert werden. Deshalb werden vor allem jiingere Mitarbeiter besonders
aufgefordert, sich aktiv an dieser Veranstaltung zu beteiligen. Ebenso sind einige
Ubersichtsvortriige zu den Arbeitsthemen geplant.

Auf diesem Symposium sollen verschiedene Aspekte der technischen Kristallographie aus
unterschiedlichen Anwendungsbereichen diskutiert werden.

Neben Anwendungen von Schichtstrukturen sollen vor allem Materialien aus den
Bereichen Keramik, Baustoffe und lonenaustauschmaterialien berticksichtigt werden.
Dazu sollen sowohl Themen der Praxis als auch Themen der Grundlagenforschung
vorgestellt werden.

Wir laden alle, die an dem Tagungsthema Interesse haben oder sich hier mit einbringen
mochten, herzlich ein, eine Kurzprésentation (20 min) einzureichen. Neben den Diskussionen
und Vortrdgen konnen auch die Labors und Einrichtungen im Neubau des Instituts in Halle

besichtigt werden.

Ablauf':

Beginn Mittwoch 8.03.2006 11.00 Uhr

Ende Donnerstag 9.03.2006 08.30 Uhr — 17.00 Uhr

Né&here Infos iiber das detaillierte Programm und Anmeldungen konnen iiber die
Veranstalter erfragt werden. Ein Beitrag wird nicht erhoben.

Wir wiirden uns freuen, Ihre Vortrags- oder Posteranmeldung, begleitet von einer maximal
zweiseitigen Zusammenfassung, bis zum 28. Februar 2006 elektronisch unter
herbert.poellmann@geo.uni-halle.de oder horst.pentinghaus@itc-tab.fzk.de zu erhalten.
Weitere Auskiinfte direkt iiber

Prof. Dr. H. Pdllmann (Mineralogie/Halle) herbert.poellmann@geo.uni-halle.de oder
Dr. Stefan Stober (Mineralogie/Halle) stefan.stoeber@geo.uni-halle.de sowie im Internet
unter http://www.geologie.uni-halle.de/igw/mingeo/TAGUNG DGK.htm. Hilfe bei der
Hotelreservierung in der Néhe des Tagungsortes kann auf Anfrage gern geleistet werden.
Sekretariat: Tel.: 0345 / 5526110 (Frau Henne) Fax: 0345 / 5527180 -
ingrid.henne@geo.uni-halle.de

50



< >
» 4 “

Shortcourse 2006 der Deutschen Mineralogischen Gesellschaft zusammen mit der
Deutschen Gesellschaft fuir Kristallographie - Arbeitskreis NMR-Spektroskopie

Anwendungen der Festkorper NMR Spektroskopie in der mineralogischen und
geowissenschaftlichen Forschung

Leitung: Dr. Michael Fechtelkord, (Arbeitskreis NMR Spektroskopie der DGK)
Ort: Institut fiir Geologie, Mineralogie und Geophysik, Ruhr-Universitit Bochum
Datum: 06. Juni (Dienstag) - 09. Juni 2006 (4 Tage),

Beginn: 06. Juni, 10:00 Uhr, Raum NA04/158

Inhalt: Die Festkorper NMR Spektroskopie ist eine duBerst geeignete Methode zur lokalen
Strukturaufkldarung. Alle Kerne, die ein magnetisches Moment besitzen (I > 0), konnen als
lokale Sonde detaillierte Informationen {iber ihre ndchste Umgebung z. B. {iber
Bindungswinkel, benachbarte Atome (1. und 2. Koordinationssphire), die lokale Symmetrie,
die Koordinationszahl sowie zu dynamischen Prozessen liefern. Dieses ist darauf
zuriickzufiihren, dass neben dem dufBeren statischen Magnetfeld schwache interne lokale
Felder, die die eigentliche strukturelle Information liefern, das effektive Magnetfeld am
Kernort beeinflussen. Die beiden wichtigsten Wechselwirkungen sind hierbei die chemische
Verschiebung fiir alle Kerne und die elektrische Quadrupolwechselwirkung fiir Kerne mit
einem Kernspin I > 1/2. Die NMR Spektroskopie bietet als komplementire Methode zur
Rontgenstrukturanalyse eine effektive Unterstiitzung zur Strukturaufklarung.

Der Kurs verfolgt das Ziel, Studenten, Diplomanden und Doktoranden des Studienganges
Mineralogie und Geowissenschaften eine Einfilhrung in das Gebiet der Festkdrper NMR
Spektroskopie zu geben. Neben der Vermittlung der notwendigen theoretischen Kenntnisse
sollen an einfachen Forschungsbeispielen die Anwendungsmoglichkeiten und Stérken der
NMR Spektroskopie in der mineralogischen Forschung aufgezeigt werden. Jeder Kurstag
gliedert sich in einen einfithrenden theoretischen Teil, an den sich auf der Theorie aufbauende
Messungen anschliefen, die danach von den Teilnehmern ausgewertet werden.

Teilnehmerzahl: max. 20 Teilnechmer

Gebiihren: keine

Nicht ortsansdssige studentische DMG-Mitglieder und/oder DGK-Mitglieder kénnen einen
Zuschuss zu ihren Kosten erhalten.

Sonstiges: Informationen zum Kurs und zu giinstigen Quartieren konnen iiber Internet
abgefragt werden unter http://www.ruhr-uni-bochum.de/dgk-ak12/indexdmgshort.htm
Rickfragen, Anmeldungen: Dr. Michael Fechtelkord, Institut fiir Geologie, Mineralogie und
Geophysik, Ruhr-Universitit Bochum, Universititsstr. 150, 44801 Bochum.

Tel. 0234-32-24380, Fax 0234-32-14433, e-mail: Michael . Fechtelkord@ruhr-uni-bochum.de
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DER ARBEITSKREIS 14
(COMPUTATIONAL CRYSTALLOGRAHY)
VERANSTALTET

VOM 19.02. BIS 21.02.06 1M
INSTITUT FUR ORGANISCHE CHEMIE

DER RWTH AACHEN EINEN WORKSHOP
ZU DEM THEMA:

ELECTRON DENSITY - THEORY
AND APPLICATION.

Hauptredner sind (in alphabetischer Reihenfolge):
Birger Dittrich (University of Western Australia),
Tibor Koritsanszky (Middle Tenessee State University),
Peter Luger (Freie Universitét Berlin),
Wolfgang Scherer (Universitdt Augsburg) und

W. E. Eugen Schwarz (Universitét Siegen).

Die Teilnehmergebiihr betrdgt EUR 50,-.

Anmeldungen und Informationen unter gerd.raabe@thc.rwth-aachen.de.
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23" European
Crystallographic
Meeting

Leuven | Belgium

Satellite Conference on
Mathematical and Theoretical Crystallography

4-6 August 2006 - Katholieke Universiteit Leuven

The satellite conference is organised as a
workshop-school consisting of thematic sessions by
invited speakers, and poster presentations by the
participants.

PROGRAM

Magnetic symmetry

*  Magnetic Subperiodic Groups and Magnetic Space
Groups Daniel B. Litvin

*  Black-white symmetry, Ordered magnetics,
Anisotropy of magnetic properties Hans Grimmer

Graph theory: fundamentals and applications

to crystallographic and crystallochemical

problems

e The vector method Jean-Guillaume Eon

e EPINET: Crystal nets from 2D hyperbolic geometry
Stephen Hyde

Modular aspects of crystal structures

*  Modular categories and their principal features
Emil Makovicky

*  Constraints of symmetry and modularity in modelling
unknown crystal structures Giovanni Ferraris

Regular registration Late registration

Registration type 5 4t July, 2006)  (as from 1st July 2006)
Senior scientist 50 € 100 €
Young scientist* 35 € 70€

*PhD student or post-doctoral fellow younger than 35 y.o.

International Union of Commissien on icaland  Commission on Inerganic and Crysta i Special Interest Group No. 5
Crystallography Theoretical Crystallograph Mineral Structures fati i ioal O i

satellite website: http://www.lcm3b.uhp-nancy.frimatheryst/leuven2006.htm
registration: http://www.ecm23.be/Registration.htm
email: mathcryst satellite@lcm3b.uhp-nancy fr



Wieder im Angebot :

(Veranstalter AK Molekulverbindungen der DGK und
AK Chemische Kristallographie der GDCh-Fachgruppe
Analytische Chemie)

4. Sommerschule Intensivkurs:

,»Grundlagen der Einkristallstrukturbestimmung

Kloster Hardehausen

Warburg / Westfalen

4. bis 8. September 2006

Weitere Informationen unter:
www.ChemKrist.de

Anmeldungen unter: ulrich.floerke@upb.de
(Florke, Uni Paderborn)
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4., KIELER WORKSHOP UBER

» FEHLER, FALLEN UND PROBLEME IN DER
EINKRISTALLSTRUKTURANALYSE*

des Arbeitskreises ,,Molekiilverbindungen der DGK in Zusammenarbeit mit dem
Arbeitskreis "ChemKrist" der Fachgruppe Analytische Chemie der GDCh.

vom 23.07.2006 - 27.07.2006
im Institut fiir Anorganische Chemie der Christian-Albrechts-Universitit zu Kiel

Kurzubersicht:

Die Einkristall-Rontgenstrukturanalyse ist eine der genauesten und die mit Abstand am wei-
testen verbreitete Methode zur Bestimmung der Struktur kristalliner Verbindungen. Durch die
Entwicklung immer leistungsfahigerer Programme und Gerite konnen die meisten Struk-
turbestimmungen heutzutage im Routinebetrieb durchgefiihrt werden. Dennoch treten immer
wieder Probleme auf, die eine Strukturbestimmung erschweren oder génzlich verhindern.
Diese fithren dazu, dass ein Kristall entweder gar nicht erst gemessen wird, sich die Struktur
nicht 16sen l4sst oder Probleme bei der Strukturverfeinerung auftreten. Selbst dann, wenn eine
Strukturbestimmung anscheinend erfolgreich abgeschlossen worden ist, kdnnen sich dennoch
Fehler eingeschlichen haben die nur sehr schwer zu erkennen sind. All diesen Problemen
mochte sich dieser Workshop widmen. Der Kurs ist daher in die folgenden
Themenschwerpunkte gegliedert:

» Probleme bei der Bestimmung des Kristallsystems, der Laue-Symmetrie und der
Raumgruppe

Probleme bei der Strukturlésung

Probleme bei der Strukturverfeinerung

Verzwillingungen

Beurteilung der Giite eines Strukturmodells

YV VYV

Der Kurs richtet sich in erster Linie an Mitarbeiter, welche im Rahmen ihrer Tatigkeit
Strukturbestimmungen selbststandig durchfiihren, unabhingig davon ob diese ausgehend von
bereits gemessenen Daten nur die Strukturlésung und -verfeinerung durchfiihren oder auch fiir
die Datensammlung verantwortlich sind.

Alle Interessenten die keine ausreichende Erfahrung mit der Strukturbestimmung haben, wird
dringend empfohlen zundchst die im gleichen Jahr stattfindende Sommerschule
Kristallographie des Arbeitskreises ChemKrist zu besuchen.

Unkostenbeitrag:

Die Teilnahmegebiihr am Workshop betrdgt 70 € (140 € fiir Teilnehmer aus der Industrie).
Darin enthalten sind die Praktikumsunterlagen, Getrdnke und Gebéck sowie ein Zuschuss
zum gemeinsamen Grillabend.

Weitere Informationen

Weitere Informationen zum Workshop finden sich auf der Homepage des Arbeitskreises
,“Chemische Kristallographie“ unter der folgenden URL-Adresse:

www.chemkrist.de
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KOMPAKTKURS
,RONTGENMETHODEN DER
STRUKTURFORSCHUNG

Am Institut fur Strukturphysik der Technischen Universitat Dresden wird durch die
Selbststandige Nachwuchswissenschaftlergruppe ,Nanostrukturphysik* im Zeitraum

25.09.-29.09.2006

ein Kompaktkurs zur Einarbeitung in Rontgenmethoden der Strukturforschung angeboten.

Der Kurs umfasst Vorlesungsmodule und die Moglichkeit des praktischen Trainings zu allen
wesentlichen Rontgenmethoden: Rontgen-Kleinwinkelstreuung, Reflektometrie, qualitative
und quantitative Phasenanalyse, Verfeinerung von Strukturdaten nach dem Rietveld-
Verfahren, Texturanalyse und Strukturbestimmung von Einkristallen. Ergénzend werden
neueste Entwicklungen der Messtechnik und Evaluationssoftware vorgestellt.

Empfohlene Voraussetzung fiir die Kursteilnahme ist das Vordiplom in Physik oder einem
vergleichbaren naturwissenschaftlichen bzw. ingenieurtechnischen Studiengang. Am
22.09.2006 besteht die Moglichkeit zur Besichtigung von Labors und Fertigungsstétten
kooperierender Einrichtungen im Raum Dresden.

Ausfiihrliche Informationen und Anmeldung:

Dr. Dirk C. Meyer, Tel. (0351) 46332536, email: dirk.meyer@physik.tu-dresden.de
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14. Jahrestagung der Deutschen
Gesellschaft flr Kristallographie 2006

REIBURG

Montag, 3. April 2006 (Beginn 13 Uhr)
bis
Donnerstag, 6. April 2006 (Ende ca. 14 Uhr)

Veranstaltungsort ist die Albert-Ludwigs-Universitét in Freiburg/Breisgau
(Kollegiengebéude I)

Hierzu laden die veranstaltenden Institute
Kristallographisches Institut

Institut fiir Anorganische und Analytische Chemie
Institut fir Organische Chemie und Biochemie

herzlich ein.
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TAGUNGEN UND TERMINE

25.-29.01.2006

27.-27.01.2006

19. -21.02.2006

06. - 08.03.2006

08. - 08.03.2006

08.-09.03.2006

27.-31.03.2006

03. - 06.04.2006

04.04.2006

06. - 09.06.2006

,-4th European charge-density meeting (ECDM 1V)” in Brandenburg.
Kontakt: www.roentgen.physik.uni-potsdam.de/ecdm

LHASYLAB Users' Meeting - Research with Synchrotron Radiation and FELs*
in Hamburg.

Kontakt: http://www-hasylab.desy.de/events/users_meeting.htm

Workshop des AK 14 (Computational Crystallography) der DGK tiber ,,Electron
Density - Theory and Applications am Institut fiir Organische Chemie der
RWTH in Aachen.

Kontakt: http://opal .kristall.uni-frankfurt.de/DGK/

,Joint Meeting of German and Polish Associations for Crystal Growth” in
Berlin.

Kontakt: http://jm2006.dgkk.de

Im Anschluss an die DGKK-Tagung im Mirz 2006 findet in Berlin ein
Workshop zum Drahtségen statt.

Kontakt: Prof. Dr. K. Jacobs (jacobs@ikz-berlin.de)
http://www.dgkk.de

Einladung zur 6.-ten Halleschen Diskussions- und Arbeitstagung Mineralogische
und Technische Kristallographie zum Thema ,,Technische Kristallographie in
der Anwendung - Grundlagen und Messmethoden organisiert gemeinsam mit
dem Arbeitskreis 15 der DGK am Institut fiir Geowissenschaften/Mineralogie-
Geochemie in Halle/Saale.

Kontakt: Prof. Dr. H. P6llmann (herbert.poellmann@geo.uni-halle.de)
http://www.geologie.uni-halle.de/igw/mingeo/TAGUNG DGK.htm

DPG-Friihjahrstagung des Arbeitskreises ,Festkorperphysik in Dresden.
Kontakt http://dresden06.dpg-tagungen.de/?lang=de

14. Jahrestagung der DGK an der Albert-Ludwigs-Universitit in
Freiburg/Breisgau.

Kontakt: http://www.dgk-2006.de

Mitgliederversammlung der DGK. Diese findet im Rahmen der 14. Jahrestagung
der DGK am Dienstag, den 04.04.2006, 18.30 Uhr im Kollegiengebdude I
(Werthmannplatz, 79098 Freiburg) der Albert-Ludwigs-Universitit in
Freiburg/Breisgau statt.

»Shortcourse* 2006 ,,Anwendungen der Festkdrper NMR Spektroskopie in der
mineralogischen und geowissenschaftlichen Forschung® des Arbeitskreis 12
(NMR ' Spektroskopie) der DMG zusammen mit der DGK am Institut fiir
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26. —30.06.2006

23.-27.07.2006

23.-28.07.2006

04. - 06.08.2006

06. - 11.08.2006

27.08 - 01.09.2006

30.08. - 01.09.2006

01. - 04.09.2006

04. - 08.09.2006

11. -14.09.2006

Geologie, Mineralogie und Geophysik der Ruhr-Universitit in Bochum.

Kontakt: PD Dr. M. Fechtelkord
(Michael.Fechtelkord@ruhr-uni-bochum.de)
http://www.ruhr-uni-bochum.de/dgk-ak12

,International Symposium on Ferroic Domains (ISFD-9)“ in Dresden.

Kontakt: Prof. Dr. L. Eng (eng@iapp.de)

4. Kieler Workshop iiber ,Fehler, Fallen und Probleme in der Ein-

kristallstrukturanalyse des AK Molekiilverbindungen der DGK mit dem AK

Chemische Kristallographie der FG Analytische Chemie der GDCh in Kiel.

Kontakt: http://www.chemkrist.de

,,19th General Meeting of the International Mineralogical Association (IMA)* in
Kobe (Japan).

Kontakt http://www.congre.co.jp/ima2006/

,Satellite Conference on mathematical and theoretical crystallography*,
Katholische Universitdt Leuven (Belgien).

Kontakt: http://opal kristall.uni-frankfurt.de/DGK/

,,23rd European Crystallographic Meeting" in Leuven (Belgien).

Kontakt: http://www.ecm23.be

,,16th Annual V. M. Goldschmidt“ in Melbourne (Australien).

Kontakt: http://www.goldschmidt2006.org

XXVII. Tagung des Arbeitskreises 4 (Nichtkristalline und Partiellkristalline
Strukturen) der DGK zum Thema ,Modellierungen von Strukturen und
Strukturbildungsprozessen in nichtkristallinen Materialien” traditionell im
Hotel Am Kellerberg in Wolfersdorf.

Kontakt: http://opal.kristall.uni-frankfurt.de/DGK/

,,10th European Powder Diffraction Conference (EPDIC) “ in Genf (Schweiz).
Kontakt http://www.sgk-sscr.ch/EPDIC10/EPDIC10.html

Der AK Chemische Kristallographie der FG Analytische Chemie der GDCh ladt
ein zur Sommerschule Kristallographie, 4. Intensivkurs: ,,Grundlagen der

Einkristallstrukturbestimmung®, Kloster Hardehausen, Warburg/Westfalen.

Kontakt: Dr.Ulrich Florke (ulrich.floerke@upb.de)
http://www.chemkrist.de

,16"™ International Symposium on Industrial Crystallization (ISIC 16)* in
Dresden.

Kontakt: http://www.isic16.de
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13.-15.09.2006

17. - 22.09.2006

25.-28.09.2006

25.-28.09.2006

25.-29.09.2006

,,The 7th European Conference on Residual Stresses (ECRS 7)“ an der TU
Berlin.

Kontakt: http://www.ecrs7.de

»Aperiodic'06, the fifth International Conference on Aperiodic Crystals®,
organisiert unter der Schirmherrschaft der IUCR-Kommission ,,Aperiodic
Crystals“ in Zao (Japan).

Kontakt: http://aperiodic01.tagen.tohoku.ac.jp

,Polarised Neutron School 19, Polarised Neutrons in Condensed Matter
Investigations (PNCMI)“ in Berlin, veranstaltet von Berlin-Brandenburgische
Akademie der Wissenschaften.

Kontakt http://www.hmi.de/bensc/pncmi2006/

,.3th Biennial Conference on High Resolution X-Ray Diffraction and Imaging*
in Karlsruhe/Baden-Baden

Kontakt http://xtop2006.fzk.de

Kompaktkurs ,Rontgenmethoden der Strukturforschung®, am Institut fiir
Strukturphysik der TU Dresden.

Kontakt: Dr. Dirk C. Meyer (dirk.meyer@physik.tu-dresden.de)
http://www.physik.tu-dresden.de/isp/isp.htm
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S%’DE-

STOE IPDS 2T Einkristalldiffraktometer

- 340 mm Imaging Plate

- 5 Schwenkpositionen: 0°, 15°, 30°, 45° und 60° 20

- 20 max. = 137° fir Cu=, Mo- und Ag-Strahlung

- Zweikreisgoniometer, ®-Bereich von 0 - 180°, ¢ unbegrenzt
- Strukturlosung von kleinen Molekiilen bis zu Proteinen

- Bestimmung der Elektronendichteverteilung

- Untersuchung von Pulverproben

- Hoch- und Tieftemperaturzusatze

STOE & Cie GmbH Postfach 101302 D-64213 Darmstadt
Tel.: (+49) 6151 / 98870 Fax: (+49) 6151 / 988788
E-mail: stoe@stoe.com Homepage: http://www.stoe.com



GE
Inspection Technologies

SEIFERT

Analytical X-ray

GE Inspection Technologies GmbH
Bogenstrasse 41

22926 Ahrensburg

Germany

Tel.: +49(0) 4102 / 807 - 0

Fax: +49(0) 4102 / 807 273

e-mail: peter.warnholz@ge.com

Web: www.GEInspectionTechnologies.com




DGK-HOMEPAGE

Die Deutsche Gesellschaft fiir Kristallographie DGK hat ihre eigene Homepage unter der
folgenden Adresse im Internet:

http://opal.kristall.uni-frankfurt.de/DGK/

Verantwortlich fiir die Gestaltung der DGK Homepage ist Frau Dr. Silke Ronnebeck (Kiel).
Anregungen, Informationen etc., aber auch kritische Anmerkungen sind willkommen:

Emailadresse:

Frau Dr. Silke Ronnebeck:  roennebeck@ipn.uni-kiel.de

DMG-HOMEPAGE

Auch die Deutsche Mineralogische Gesellschaft (DMG) hat eine Homepage im Internet:

www.dmg.uni-koeln.de

Der WWW-Server der DMG dient als Fixpunkt fiir die elektronische Kommunikation
innerhalb der Gesellschaft sowie zur Verbreitung von Informationen iiber die DMG und die
Mineralogie als Wissenschaft im Internet.

Der WWW-Server wird vom Institut fiir Mineralogie und Geochemie der Universitét zu Koln
technisch bereitgestellt und betreut.

WWW-Redakteur: Frank Brenker (brenker@min.uni-koeln.de).

DGKK-HOMEPAGE

Die Homepage der Deutschen Gesellschaft fiir Kristallwachtum und Kristallziichtung
(DGKK) ist im Internet unter der Adresse

www.dgkk.de

zu finden. Neben einem Link zum Mitteilungsblatt sind auf den Web-Seiten Ansprechpartner
in Institutionen und Firmen angegeben, in denen Mitglieder der DGKK tétig sind. Der
WWW-Server wird vom IKZ Berlin technisch bereitgestellt und betreut.
WWW-Administratoren: Sabine Bergmann und Uwe Rehse (rehse@ikz-berlin.de)
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Antrag auf Aufnahme in die Deutsche Gesellschaft fir Kristallographie

An den Vorsitzenden der Deutschen Gesellschaft fiir Kristallographie (DGK),
Herrn Prof. Dr. W. Depmeier, Institut fir Geowissenschaften - Kristallographie der Universitét Kiel,
Olshausenstr. 40, 24118 Kiel

Ich méchte ab .................... als Mitglied in die DGK aufgenommen werden. Ich bin Student [ ],
Doktorand [ ], Pensionar [ 1], arbeitslos [ 1.

NAME oo Vorname(n) @ .oooeeveerveninens
Titel/Akad.Grad : Beruf: (z.B. Dipl.- Min.) : ........
Dienstanschrift : Geburtsdatum :

Institut/Firma B PRSP

StraBe : .....

Telefon : .... L
Privatanschrift : E-mail :..

Strae : ..... Telefon : ........... .
Ort s Land (falls # D) © ...ccoociiiiiiiiiicices

Die Post soll an die Dienstanschrift [ ]/ Privatanschrift [ ] geschickt werden. (Wenn keine schwer-
wiegenden Griinde dagegensprechen, sollte der Versand an die Dienstadresse erfolgen, weil durch
Sammel-zustellung von Rundschreiben Portokosten gespart werden konnen.)

Jahresbeitrag
Mitglieder (ohne Ermé&Rigung) 15,-- EURO
Mitglieder mit Ermé&Rigung (Studierende, Doktoranden, Arbeitslose, Pensionare) 5,-- EURO

Bankverbindung der DGK: Sparda-Bank Hamburg, Konto-Nr. 608 599, BLZ 206 905 00

Ich moéchte Mitglied der nebenseitig angekreuzten Arbeitskreise sein.

Ich bin damit einverstanden, daR3 die Postadresse, Telephon- und Fax-Nr. und e-mail-Adresse in die
Home-Page der DGK aufgenommen werden.

Ort, Datum ..o, UNterschrift : ....cccvvvveeeiieee e

Der Antrag wird befurwortet von folgenden DGK-Mitgliedern :
Name Ort Unterschrift

Wenn Sie mit der Beitragszahlung liber Bankeinzug einverstanden sind, filllen Sie bitte den
anhangenden Abschnitt aus.

Hiermit erméchtige ich die Deutsche Gesellschaft fur Kristallographie, bis auf Widerruf meine Beitréage
ab Jahresbeitrag 20..... von dem nachfolgenden Konto einzuziehen:

Titel, Vorname und Name :
Ort, DAtUM : .o Unterschrift : ........
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1]
2 [
31
4 [
51
6 [
7 [
8 [
9 [
10 [
11]
12|
13]
14
15[
16 [
17
18

19]

Arbeitskreise der DGK

Biologische Strukturen
Hochdruck-Kristallographie
Elektronenmikroskopie

Nichtkristalline und Partiellkristalline Strukturen
Kristallphysik

Molekilverbindungen

Neutronenstreuung

Hochaufldsende Streuung und Synchrotron-Strahlung
Theoretische Kristallographie

Mikroskopie

siehe AK 8

NMR-Spektroskopie

Pulverdiffraktometrie

Computational Crystallography

Mineralogische und Technische Kristallographie
Aperiodische Kristalle

Kristallographie in der Lehre

Oberflachen und Grenzflachen

Kristallchemie
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HINWEIS ZzU HEFT 30:

Die ,alte“ Redaktion des Mitteilungsheftes musste leider feststellen, dass bei einigen
(wenigen) Exemplaren des letzten Mitteilungsheftes (Juli 2005 Nr. 30) durch doppelte
Bindung die Seiten 31 und 32 fehlen. Da aus dem Riicklauf noch einige Exemplare des
Mitteilungsheftes tibrig sind, konnen wir fehlerhafte Ausgaben ersetzen. Eine kurze
Mitteilung in Form eines Briefes, Fax oder Email an untenstehende Adresse geniigt!

Dr. Peter Held

Institut fiir Kristallographie
Ziilpicher Str. 49b

50674 Koln

Fax: 0221/470-4963
peter.held@uni-koeln.de

Anmerkung der Redaktion: Die Seiten 30 und 31 des Heftes 30 enthalten einen Bericht von
Robert Wolf, Universitét Leipzig, iber den 2. Kieler Workshop (1.-5- August 2004) mit dem
Thema ,Fehler, Fallen und Probleme in der Einkristallstrukturanalyse®.
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