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reSavanja strufcture sastogi se u tome, da se i2 eks-
perinentalniii vrednosti (merenlh iutexuslteta difrakeije) odredi
nepoanatn atrukturat 2na3i treba podi s gedne strane od intensite-
ta difraktovanog era 5 en j a ko^e Je date

(i)

gde je oC- konstanta, i»( ^ ) - polariaacioni fafetori L( <9 ) -Lor en-
COT faktorf A - apsorpcioni faktor* Odnosno moieno plsatl da Je

' laktoar ko^i ^« «a proces re-
Savanna atrukture najTa^ziijit 3©r povezuje inten^itete rentgenakih
difrattcija 93 fcoordlnat.ima atcaaa « e!0>ientarnoj deli^I. Algebars-
ki Izraa sa ovaj faktor J^i^^t ^« predpoatavku da elementarna <Se-

iiaa (n) atoaa, ima oblikt

gde 3« f - atomski faktcr ra»®3aa5at e 2/Ti(hxtt •«• ky^ f- !«„) irre-
3 8 9 S

dnost poSetne faze raae^anog uraden^a Ida po^edinim atosaiiaa is ele-
mentarnc delije,

S druge strarie, predatava o kriatalu kso o proatoru sa nepre-
fcldnom raspodelom elektronakc gustine, dala ^e funkci^ti koordlnata
1 merenih intenai teta, poiaodu koje ae lao-le iapitati svaka tafika
elementarne <Selije* M^en algebsrsKi iszraz iroa oblik trodiiaenaione

gdc ^t T Bapsefflina elementarne d©lije krlstala, a ^ye koordina-
te neke ta^ke a eleiaeatarno^ deiljit iertj2ene delovixaa oanofoill
periods tranalacije regetkc* R^avan^e struk-feore pa?dko funkci^e
elektronske guatine se kisapliku^e, Jer am koeficienti n^eno



(4)

kompleksne velidine, dote is iamereath Intenziteta dobi^amo 3amo
moduo strukturne amplitude* a ne i argument K(hkl) fcoji ae'vlai od
false di£raktovan©g sradenja, OYQ J© tB, "fasai problem* Si^Q a*

aad^eSce zaaniva na metodu rafiunan^a medjuatomsfcih fun^ci
Je raoradio Patterson,

M«tod fattoraoa-oviii funfccija ae gasaiva ma cisto veataSfco;)
ta. modelnoj atrukturi kristalnog pro^tora* Orafcva @tru-

ttura se dobi^a is foraaliie aztalogije iaated^u atruietttrnog faktora
da tog iaxraztaa (2), i icvedrata atrukturse at'iplitudelj. ^, I "

•9ULI
piaati kaoi

(5)x*.

odnosno

* l(Bg~iet)

(6)

*J*kl

Raslike x
komposaeute vektora povu&enag od t-tog atcs&a ka s-toa, Ukolifco
iljso auaiiran^e po avim vrednoatioa (s) i (t) (od 1 do n), stuaa
da sadrai komponente svih Eiedjaatoaasfeili vektora atoma, koji dolaze

1

na jednu eleiaentarnu deli^u* Ha ta4 nacin j. , se javlja,
kao funkci^a koordinate, ired kao funkci^a korap&enata med^uato-

aakih T«ktorai

(8)



fito s« maze plsati analogue fomali (2) kaos

(9)

alto mesto dvaju indeksa (s) 1 (t), uvedetao jedan (3)t koji leal u
9

intervals od 1 do M»n * a amesto *s*t 0*aT*Jao *M* ° QVakvoJ mode*
Inoj atrukturi *ataml* se raspored^u^u u taSke sa koordlnataaa
ttjYjWj, 1 poaedu^u "atomski1* JCaktor rase^anja q^.

^co detaljniae raamotriiao uodelxui strukturu 1 uporedimo sa
krlatalnes videdecio da gut raelike ».»x -x .̂, v4«ya-yt 1 wvBg^,*^.

2 V v • V ' 9 ^J 9 w

u kristalu komponente Tektosra pcnmdenog is t-tog u s-tl atom 6e-
(silks la), a u proatoru modeln© aianikture te late raslike

koordiaate j-tog "atc^a" deli«|e (si* Ib).
Y V

S/. 4

To ssnaSi da se ta3 "atos11 modela nalael na fcra^u mcdjuatomskog
vektora rat povudenog 1* fcoordinataog podctka elementaTEe delije
modela* J?ovla5en^eia svifa ostalih medjuatoiaskiii vektora Is koordi-
natnog poSeStkat na kra^u koaili ae ameSta^u "atojal", napravill aao
ceo modelt ko^l se deeto na^iTa 1 *Tektorakl proator* ill w¥ekto-
raki sistem".

Jtarakteriatika orog prostora med^uatomskih vektora j« gto u
eleiaentarnoj deli^i Iraaiao M "atoma* od icojih ^e fi ameSteno u
fcoordinatnoia pocetku (oni se nals&e its kra ju "vektora" milte
ne 8«t), a ostalih W(fi-d) su vesani po dva centroa inverai^e a
koordlBatBom pofietku. £o je raauialjivo, Jer @ko u atrufcturl kris-
tala posto^i -rektor r koji apaj« t-ti sa a-tlm atOB<aat posto^l
i oteasti vektor rtf( apa^a s*-tl se t-tim atoaoia. Ebog
proctor medjuatcMsklli vektora uvek loa cental- inverzi^e, pa ae
za hkl sa ^^zllku od analogue foztaule hkl* mole pi-
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satis

* 2hkl

vektoraici proctor, analoipio kristalnom* mo&amo J&amislitl
kao pros tor sa nepreklctoon raapodelcaa gustinc "raoejava jude aa-

*UTW, ko^a s« Jol nasslva 1 MKDJllAfQMSJU JmmuiJA ill
£Af2jSRSOf!-a. OTO fujiiccija ima aaksiwum© u centrlna "ato-

aa" ivktiKrakog prostora, slldno elektronjjko^
J)a bi do bill i^atteraon-ofu fimkcdja moraao podi od lsra«a

za atrufctiirni fattor:

4- Ity
ay8

v.

fornailoia trcba da su povesani i "strukturni fafctor"
) i "piatina11 i*uv^ psrost0i»a mMJuatomskih vefctora*

imamo da

I
v.

ovih formula (11) i (I2)t aogemo na<Si
ijBBedjn eldctaroziake gaiitine i med^uatamakc ftinfecijet na
§to u foriaull (5) koristiiao integraliai foriaulu (11), pa se

(15)

gde su ^(xya) i ^(X'^'B') elelctronafce guatine it n^i® ta5kaaa
I X'^'B', koje au veaane -vektorom 51 Je su komponente u«x-x,

Psrra Integra clja (p« ?) veitana 3e a® pom^aajea
po celoj delijlf kada |e tadka x'y'a'nepokretna, a dru-

gs integraclja (po V| vesana je sa pomeran^era taSke x'y^2*f kada
je tadfca acys nepokretna. Ovu dvojiai integraciju mogeiao
raaittifiljajudi drukSlJes prvo premeltiaao obe ta^Ske xys i
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take da kompoacntc vektora norm ko|i lh spaja ostaju konstantae
(to Enatfi da se vefctor pramegta paralelno saffi sebi po celo^ dell-
jl)» a Batim (druga integracija) jten^aiBO parsraetre vektora uvw*
U aatomaticif takvoj promeai reda iategraoije odgovara prelaa sa

d**« dw
,

ito snaci da Je i d ¥ ' « d V . 1@ taj Bad in dobijametttYW

9 f f f _

*hicl uw (14)
v,

Upored;ju3ttdi 5«daaSia« (12) 1 (14) dolaai se do aakljudka da

Ovaj Icras ee ofcicno uaima kao d@flaici.Ja nedjuatomake
P(zys) i P(x<mf^^v9«4-w) predstavl^a^ ^radnoati elektronsfee guati-
ne a taSkama krletalnog prostorat rasporedjenili na kraJeTfima vekto-
ra * fcoraponent^aaa UTW. Jntegracija ae inNIi po celoj celiji pri da*
tim parametriiaa UTW*

Ma taj nadin medjuatornska funfeoija ^uvwt predatavlja ukupmt
frednoat proiavooi, eleatronafeiit guatina tadaka raspored^eulh na
krajevima datog Tektora uvw, pri njegovoia paralelnoia poiaeranju po
celoj elementarnoj deliji* Sa projaen«»i daasjUie i orijentaei^e ve-
ktora, uenja se i vrednost funkcije. II prostoru medjuatomsklh ve-
ittora paraiuetri UTW iaaju ulogu koordinata tadaka, a medjaatomaka
funkcija, ko^a iiaa odredjenu vrednost u avakoj tadki, ioa ulogu
gustine tog prostora. Molcmo «akl^u5iti da liicd^uatomsfca
isa «aksiEiume a tadkaffia koje odgoraraju kraj@Tima la
rektora, tj« onda kad tafcav 7®ktor spaja dTa atcma u eltcaentamo.)
deli^i. Ona je periodidna funkcija I period joj ^e jjedaak periodu
•lektro&ske gustine. jfroator medullat^rtakih funkcija j© i centro-
aimetridan, pa aoiomo pisatls



Poito 4e funkeija periodidna 1 aepr©kid&a sioaamo je razlcwiti u
trocLimen.2i.oni Fonrler-ov reds

au fcoefieienti reda a ko^i ae razla2e ova funfccija datl i«ra-

inr
UTW

v.

fcoaficienti ovog reda su positivni, gto anaSl da avi liarmo-
niel r»da prolaae kroa koordinatni podetafe (fcroz Svorovc r^e-
tke) &WO^JM maksliiiuiaiaa. Eato ae u fcoordinatnota |>o6«tku uvelc na-
lasi na43a51 maksiouia. On ^redstavlja S makaiffiuaa koji odgova-
rajtif kao §to je ve«< bilo re<Senof nultoci raato^anju atoiaa. Ko-

o
ef icienti reda ^^1 aarise saiao od ekaperimentalnih vredno-
ati Intengitetat Sto zna^l da raapodeln ^-^ aoaeao dobiti bes
aekJJi dopumsklh predpoatavki o aaaio^ strukturi. 0 principu ras-
podela da^e podatke o oelofcupnosti svih aedjuatoasaklh vektora
atruktorey i eadatak ae svodl samo na analizu till podataka* t j.
aa nalaien^e koordinata aaiaiJa. atoea*

ftmkeija Patterson-a pored dobrlfe oaobina isa 1 lofiih koje
ote^avaju analiau:

1* MaksimuEii ore funiccije imaju ssnatno maaju kosinu *na-
glba", nego maksimoal elektronske feuatine« latovremeno naglo ra-
ate raellka u visini maksiiauiaat ^er au a raepodeli i*UTWt oni pro-
porcionalni sa proizvodom rednlh brojeva atcma 2^2., , all aato

2 2odnos fflakalsuaa prelaal ^ max/2 mia*
2* Broj daksiiauiaa u. Fatterao-ovoa fuakciji Je aaatoo vedi

od broja maksiauiaa elektro&ske guatine, arednje raatojenje medju
raaksUiuaima medjaatoaske ftmkeijey ako delije vektorafcog prosto-
ra i kristalnog ima ju istu Eapremina, znatno je man^e nego u
raapodeli elektronake gustlne.
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3* 2bog velikog broja maltsiaauaa u J?atterson-ovo;j funkciji
5 as to aa moze do&oditi da ae maksltaumi preklope, jer je sasvim
iaogu<5e da aa nadju dva vefctora JLsta po TeliSini i pravea, dolt
ja to u trodiueiiiiiQ-ioj raspocteli elektronafce ^uatine nemogude,
jer el to pofclapanje odgovaralo p3?efcriTan4u atoiaa*

Pored aovecleni^ ^avljs ju aa joS neKe teSfco<5e tco^e oteia*
va^u regavanje steultture, odnoano otredjivan^e polo^ajs atoraa«
Jadaa od n^ih je 1 ta ito alaMji malcsiauffii lidasaTaju u blizini
TadUst ill zbofe neravnoiaernoati nfcatawf afeo ,)« trelitea razlitta u
redn«m bsroju atocie. Ha^vedl laaksliaum u toordinatnora podetku je
tafcotije jad&a od tegs-oda, Jar se Be a»oSe koristiti, a prekriva
blize alat-ije mafcsimuiaa*

map! domiairaju liaJcaimuai Icoji odgoTaraju
tefifciii etiasa* Analisa raspodele medju-

atomsfca funjcdja se Rasnlva na rasslioi raaejsvajudih apaaoMoeti
atoma feo^i ulaae u aastair jadinjenja* MaJIafcie aa reSava atrutetu-
ra u 3lu5a jtt kada iffiamo u elaiaentarnoj deli^I aacio jedan teiki
atom* tada ae u raapodeli mad^iatc^stce funkcl^a moraju iEdvojiti,

od svih, aa^almuai retetora koji apaja^u taj taSfcl atom aa
oetalim, tj* ladTa^a ae neposredtio atomaki motiv aarae atru*

kture* fomo4it dobi^enih icoordiaata teifcUb. atoiaa is j^attarson-oir©
fflapey iaraSunava ,1u se stnifeturai faktori ^gd^^} na osnovu ko^ih
ae preko alektronaka gustine moie Izradanatl ?ourier-ova auma ale*
ktronske guatine u prvoj aproksiiaacl^i. Qvaj metod nalaiienja ale-
ktronake gustine preko Matterson-ore funkcije naeiva ae aetod
J'ourier-ove sinteae«



Da bi se ffloglo pristupiti odredjivanju koordinata, tj. dru-
etapi rentgenoatrukturae anall^e* neopaodni su. kristalografs-

ki podaei, t^» ressultatl prre etape rentgenostrukturne analise*
Co(MO,)2»2H20 dobi^eni BU slededi Jcriatulo^afsfci pociaci

hexnijafca formula

slngonija

parametri eleme-
ntarne 6eli,je

bro;j molefcula a
eleaentarnoj
deliji

proatorna gmpa

Oo(H05)r2H20

— -« » 6,0188 I

2 m 2

\ br. 1

rostorne

irrednosti inaetsa lifcl dobijenih sa Weissenberg-ovih
Sninialca9 uoSeno Je da neioa gaSenJa u porodlci reflekoi^a (hkl)t

Sto zria5I da je reSetica primitlvna* 2apaleno jc saiao gaSenje re-
fl«lcaa tipa (OfcO), kada je tP»aiH-l* To enadi da treba" International
Sables for x-ray crystallography (vol. I syaaetry groups) tralitl
prostornu gruptt monofclinsfcog alsteaa kod koje Ulan pogaSeni ale-
dedl reflefcsls hfcl i OkO ca k«2n, i»rostorna grupa koja sadovolja-
va eraj aakon gaSenja ista aliabol Pg. Sioabol ov* pros torn© grape
ka»uje da je eleoentarna dfllja prlfldtiima 1 da od elenenata aime-
tri^e Ima samo Bafrtea^sku osu drugog reda (21). pored alobola
dati mi i ekvivolentni poloiajl atoiaa % OTOJ prostorno^ gruplt
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kao i tipoTi mogtt«5Ua reflates! #3

fckl -

GkG k»2m

Jiakon gaSea^a roflekse os&adaVs 4s daa krlatalografake oae (b),
poato^i aavrtaa^Jska osa drugog reda» Ova osa uslovljava seriju

sa»o BQ ravni ko^e stoje normalno na oau, Obrtan^i Has-
iBiuedju ravni, koje l^e normalno ma osu, med^upavni di^i

redu oae), taiao ^olovi raatojanje med^i Ide-
ntiSaiffi ravniiaa. £-osto^aaje ovih jiieajuravni uslovljavo i arazme-

fa«nu rasliku isaaed^u ravni i Medjuraviti, te se z&og toga ja-
reflekaa tipa OkG ca neparno k.

dokaz se saaniva aa poamatraaju samo geometri^*
akog faktora (&)9 strukturnog faktora. Jiombinnci^e hicl m& fco^e
strukturai fsktor Isaa vrednost iaila» odnosno S»G, govori da iaa-
mo gaSea^e refleksu. Grecraetrijakl faictcar S je dat forsaloo

^^-e2^i(ax, ••• ky, * IB.) (18)

2s n«S slu5ad» kad ae gaisene fcoordlnate ekvlvslentaia polo^a^e do**
bija a*t

> k(y * 1/2) - la]

Fonaule ko^e au potrebne sa ovaj radun mat

2co82/Tx (20)

. 2iain2/7x (21)

coax * isinx (22)
-

itad a* OTO raevije i aredi dobija set

*a fc*2n
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ill
S1»2ees2r(jL*i.;uOc082ffky * 2icos2F(iijf-«-lE)3in27rfcy (24)

SjfO Jta bilo fccj« Trednostl (ii) 1 (1)

za k«2n+l

g 2Fi(ta * 1*) C2tfiky _ ,-erjL(ta * 1«> e2Fiky (25)

iU

(26)

Odavde sledi da je Ŝ *Q Ka

So «na5i da iaamo gaSeuJe refleltsa tipa OkQ ako je k neparan

Osim ovlh krlstalografsfcih podat«fca, da bl mogli ra3unati
poloiaje atoma n«opHodne sa sakupi^ene Tredaoati integralnlh inte-
nKiteta dlfraktovanih zralca sa Ispitivanog uaorka. Za date Tredao-
sti intenzlteta iaradunate su opalene strukturne amplitude (FQ) 1
sa TC64nosti&a (hkl) otkucane na kartice. Posle proTere i isbaci-
van^a kartica Siji J* ^Q<^f \ g«® 1« ̂ *o) greika pri raSuaa-
nju opa^ena strufcturae amplitide, iaraSunata ^e oa fccmp^uteru po
odredjen<^i progromu, Patterson-ova fankci ja.

Kako crra struktura spada a strukture sa Jednim teg kirn atomoai,
to 4« aaali»a raspodele ?atterson-ove funkcije bila laka»

frrl sadatafc analize 3e identifikaeija maksiniUiaa* Foito 88
sTaka prostoma grupa karaktertSe &ro$im specif iSniia odnosima me«
d^u koordinatlaaa (1 Tiainaaa) cialcsijauma medjuatomske funkcije, ea
uspefinu ariiilizu raapodele med^uatomske funkeije potrebno 3e snati
te odnoae. Utnrrdijivanje odtiosa iiraedju koordinata kristalografaki
ekTivaleatniJfci at (Ma 1 koordinata od^ovara^udih maksimuiaa Patters-
on-ove funkcige ne predstavl^a tegkodu. Bovoljno Je ds se
tablica u kojo^ se a gornjeii feoriaontalncMa i levom
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recto amefitaju Coordinate atoma, a unutar tablica na preseku kole-
na 1 redora * raalike koordinata atoroa, t|* koiaponente laedjuato-
fflskih vektora (uvw), Gva tabllea aa naSu proatomu grupu je proata
i

000

QUO

tab . 2

Ma j?att«rsoa-ovoj mapl aa^ve^i ma^slniam (mafcsJUaam ko^i odgovara
vektortoa Go-Go) lisa aledede vrednoati komponenatas

tabele 2 sledl da jet

, 25
s«0t25Odavde siodl da jet

koordinat,, (y) je neodredjena 1 tyslma ae proiavoljno, obiSno se
uzima tt takviffi sludaj«Yima da je mila* UtadxtjaTanjcm koordlnata

kYadrata dobij@Jie au aledede koordinate kobaltat

aa faktoroia taSnostl H«0,475« fi'a oanomi aada poznatih fcoordlnat,;
kobalta lera&anatl su etrufcturwi faktori ^/j^n (*aaa atrukturne
amplitude), aa osnovu kojih Ja ijgradunata Courier-ova sinte«a (si 1)
•a funfcclju elektroriske gust inc. Makaiwumi IB i'CRirlcsr-ove slntese
stt slsteiaatii'-irani po Telieinl, 1 sa odgovarajtidixa koordinatsiaa ane-
seni a tabelu br. 3* Aoaliacaei ovlli mafcaliauiaa dobi jene su odmah koordi-
nate svlh atcma koji ulaee u sastav eleaaentarne dellje krlstala.

F T *
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ironala-senje i identifisaei ja aatesifiauaa (i« tabele 3) urad^ena
3« tateo ito $e napraYljen jarostomi model elemeritame delije.
2a prostomi model .elementarn* 3eli,je tt«et 4® takav fcoordlnatni
8ist«Bf Si^e mi oae paralelae odgova?^ 3u<5i& ivlcama elementa*
aac deli^e (af bg c)» a fcoordinatui poSetafc a^eStea u center ele-
men-tame deli^e* 0 t^tav ko^edlnatul siatesa me unoae Icoopdlaa-
t* datih makaiietmat tafco ito de teao fcoordinata (y) atOEo, slu-
iiti tanka laetalaa iipks. J3ata Slpfca ae pobode nonaalno na po-
Trfiinii paral«lograma u ta5kl feoja od^ofaro (x,«) feoordinatama
da tog malcaimuma, a tta Tialni fco^a od^ovara (y) koordinati da*
tog aakaimaaa postavl^a ae feuglica* Kads se proatorno prifea^u
poloza^i Tedlne laafcsimttia i* tabele 3t priatupa ae odabiran^u
atorio feo^i edgOTara^u naSoj strukturi* i'o ae odablra tafco Sto
a* trails

- seat atcwaa (0 atomi) icoji opltoljava ju fcobalt tj. koji Si*
sat ofetaadralno okruienje fcobaltaf

- Jiitratn* ^rupa t^« tri atona fco^l au medjuaobno na pribli-
to® 4«daafcoia raatojanja (0 ato®i)t m opkoljava^u detrrtl atoa
(H atoia)f

*• atCB*i klaeoniica la tcri0t,ilxie yode ico^l su aimatridno ra-
sporedjeni u odnoau aa kobalttt^ lei« it iatcm pravmi aa fcoba-
Itoa iamed^i sebe.

Oalm gto pripada^u datim grupama (110, i HgO) aeki od till
(0 atomi) treba da dime i ofetaedralno ofcrugenje fcobalta.

|« pronad Jena Btrustura teob Itnitrata dihidrata vrednosti
koordinata atoma ie pronadjane structure ae tuiose u jednu tabe-
lu (tab* hr* 4)

V okviru ovog rada eti^e rad j«ao dalje utafinjavanje fcoordi-
nata» ve6 je ea date koordinate raduiiato medjuatcaaa^o rasto^a-

(d) i aglOTi ineciju atomima ( <*)«
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aton

00

°li

°12

°13

»1

OT1

°»2

°21

°23

°22

*2

3E

0,255

- 0,14

0,0286

* 0,1266

- 0,0824

- 0,5

* 0,02

- 0,3587

0,373

- 0,4734

0,4172

y
0

0,26

0,0815

0,2673

0,2055

0,5

0,5

0,7347

0,2384

0,41i9

0,2957

•
0,275

- 0,22

~ 0,028

0,174

- 0,0186

- 0,02

~0,5

- 0,2935

- 0,322

- 0,5

- 0,5

Ho .max

1

13

12

23

35

6

10

18

21

20

31

teb. br, 4

Medjuatcnaaico rasto^an^e (A) Fadunato je prefco aledede fo-
Za laonokliiisiti

(27)(AX)

Jet

epaolutne feoordliGMste da till atcaaai

X » ax I * by S « es

su koordinate date u tatolles^a to?* 4, Izraaene u delovima
perioda transitci;je eleiuentarne delije (£rafceione

/3- monol£linski ugao
Vrednosti izracunate sa (d) date 312 a slededlru
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atom
1

°U

°12

°21

°22

OW1

ow2

°u

°12

°13

°a

°22

°tt

atoia
i
Co

uo

00

CO

oo

Co

OH

*1
Hl
sl
»1
»2

S2

M2

»2

X

- 1*505

-0,842

* 0»172

- 2,159

- 2,849

- 3,009

-0«12

0,496

0,842

- 0,172

0,762

- 3,507

- 3,859

- 2,8^

-3,774

I

4,514

2,243

0̂17

6,359

3,623

4,314

4,314

4.087

«»557

5,01

6,617

2,551

2,025

5,623

2,057

2

- 1,575

- 1,26

0,16

~ 1,681

* 2,364

- 0,114

- 2,864

0,106

1,26

0,16

- 0,997

* 2,864

- 4,046

- 2.864

- 1,845

•[«

2,19

2.25

2,13

1,94

2t05

1,85

1,28

1,26

1,24

1,32

1,26

1,15

tab* tor. 5
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atom
1

°**

°22
ml
Owg

°12

°22

"•*
OHg

°tt

°«l
OV2

,„%
0«2

°22

01̂

atom
|

°P

V
°p
V
°11
°21

°21

°21

°^
°a
°?i
°22

°22

°22

V

°1*

°12

G12

012

1

-Ot§42

- 0,172

- 2,849

- 5,009

- 0,12

- 2,159

- 0,172

- 2.S48

- 5t 009

- 0*12

- 0,842

- 2,84i

- 3,009

- 0,12

- 0,172

- 3,009

- 0,12

• 2,849

I

2,243

5,017

3,623

4,314

4,314

6,339

5,017

3,623

4,314

4t33-4

2,243

3,623

4,314

4,314

5,017

4,314

4,314

3,623

§

* 1*26

0,16

- 2,864

- 0,114

- 2,864

- 1,681

0,16

- 2,864

- 0,114

* 2,864

* 1,26

- 2,864

- 0,114

- 2,864

0,16

- 0*114

- 2,864

- 2,864

*w

3,18

2*86

3,17

2,69

2*96

3,03

2,67

3*07

4,32

2,83

2*81

2,92

3,1

4,18

3,89

tab. br*



aids
1

°12

°»

•'

°15

0

°22

®23

°23

atom

1

°n

°ii

%i

%2

°12

°21

°2i

®21

°22

°22

£

- Of@42

- 0,3172

0.762

- 0,172

0,7*2

- 3t@§0

- 2,84i

- 3,774

- 2,84i

- 3,774

I

i,557

5,01

6t$17

5,01

6,617

2,025

3,623

2,0f7

3,623

t»0§7

•

- 1,26

0,16

- 0,997

0,16

~ 0,997

• 4,046

- 2,864

- 1,©45

- 2,864

- 1,845

42]

2,12

2,25

2,16

2,21

2,20

2,06

ir. 7

med^u atomima am ra£u&ati po kosinusnô  teoremif

2̂ ,2 .2
*12 *

2d,

Vrednooti iaraSunatiii uglova date au u tab, br* 8, a vrednoatl
med^luatcifiiakih. rosto^anja d-^g, d,., d a ^i nzete is tabela
5, 6, 7.
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QCo QO

SI. ter* t

n«ti In*iat:nine

9 kriatalnoj strukturi atom kobalta Ja opkoljen aa fiaat atoma
. uetiri at«aa fciseoaika am iz nitratnih grupa, a dva iz

moletula triatalne vode. Udal^enotit ovlh atone od atoma tobelta
varira od 1,647-2,25 I (tab. broj 5}« At«ml kiseoaika eko atoaa
fcobalta laia aa jeogljevima Jatoag slabo defofflataanog oktaedra, pa
|a preaw toaa koardlnacioni pdlledar oko kobaltovog atoaa oktaedar,
a koordlnacloni broj kofealtetog atoaa Je Seat, (si, la?. 2 1 3 )

StiiAktura sadz^l dve neaaviaiie nitrataa gyupe, ko^e am ̂ etoiia
Bvojion 0 ato^orn Teiiane ea fcotelt* a istovreaeno druglia 6 atomom
vezune aa drttgl atoia kobalta. Sra^Si atom klaeonika 18 altratne
gnipe ne »5estTud© u koordinaclji ofco kobalta. Susedni oktaedri
am poveaani prelco zaJedniSfclii nltratnih grupa u elojava paz-ale-



o"

1*. I
. . - . - . • •

Is* m teriataiegpafoltoa **yai (*1 0 l).f
ra Itristalo elojevlta (»1, te» f ! 5
sobno i>oT«»ani rodonlkoYirt T»*eco, titr atoi tftup* an planarn*

it®

m
tabell te. $ta aglorl m talwll IT* 8*



iLristali ao(K4>5)2.2H20 pripada^i iaGnofcllnaicom siateiau.
riode eleaentarae dellje su 8*6,0188 I, b«&,628 I, c*5»729
1 monoicliiiaki ugao 3e/b«92»6§°. Mle&entarna delija s@drii dve

^edinlce, frosto^ia grupa 3e P« *
atoiaa fcobalta ^e 0dradJ«n iz trodtflenstione

son-ove funltci^e, sa faktorcsa tadnoati R*-0,475* a struktura
dalje refiavana metodOK teifeog atoiaa* Odrecljeni au poloaa jl
atoea (tab. br. 4) t sea atonta vodonlfca, Pored koordinata Izra-
dunata SRL i m«djaat<»3ica rastojga^a (tab* br. 5) i uglovi med^
atomima (tab* to* 8).

ikobaltovi atom! su opfcoljeni 33 Seat fciseonikoTih atcaaa
(detirl i£ dctlrl aitratne grmpe i dva i» dTa aolekule rode)
icoji se aalaa« na rofoi^eviiaa ^«d&og olUaedra. Oktaedri su pre-
Ico aa^edniftkUi Aitratnih grapa poireaaiii u siegev« paralelne sa
ferlstalograXsfeiia ravniraa (-X 0 1). Slo^evi 311 aedjusobno pove-
aani sa vodcmifcoftm vezaraa.
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R M A X = 4. 337540D3 » r = 0 . O C O O O < > C = 2^66717-nc J

x_ = x = x = jc = x = x = x = x = )c = x =- x = x = x = x = x = x •= x s x a x = x = x = x = x = x = x s x = x = . x = x
-»Q -46 -42 -33 -34 -3-1 -26 -22 -16 -U -10 - 6 - 2 2 6 16 1* 1?. 22 2ft 11 34 3fi 4? 46 5n

: c & 0 0 0 3 0 C O O O O : } O O C n o O O O n

2--.0.»OG3G 4 21 :.. -2 -21-26 -24 5 ...-.:, 20 32 44 <?3 16C 426S43'?;K24 -39 -S * '27 89 1?<S 139 120 56 -f 4

Z=-0.46of!C -12 -4 -20 -40 -50 -54 -33 -12 -8 8 5 44 1*2 195 24 -74 -69 -66 -31 21 54 72 49 3 .18 -l?

Z=-0.420£C 5 2* 16 -29 -51 -45 -21 17 23 11 17 27 3fi 19 .29 -55 -71 -88 -5i -14 i ? 54 66 45 21 5

V?=~1-80;)G 4* 62 53 "4 -~22 ~S 9 53 54' 34 35 5l 44 I9 -?6 ~6^ -9? -<>1 3 47 M 86 ,9o 72 54 44

Z=-0.340CC ^>4 53 44 15 3 _5 -1C 23 42 23 13 12 2c 26 -15 -65 -7i -4s o 64 R9 97 9? 78 65 54

;Z = -0..3qo.H> 8 -2 ":0 -1 - 1 0 - 1 8 - 1 4 - 1 4 6 9 . !g 6 11 -13 -38 -44 -4A -],3 5 J " ^4 90 9Q 68 34 R

JZ=-d.26oos -&7 -52-37 -32-30 -5 15 -11 -33-19 0 15 23 2 -29 -54 -**> -9? -36 3? 54 S0 44 10-36 -S7

Z=-0.22oOa -76 -85 -62 -46 -44 -f? -6 -4l -So -3i -4n -32 -2 -H .35 -66-l??-i~27 -66 -13 n 29 32 6 .37 .7ft

Z=-^il8oOO -51 -92 -B-1 -66 -81-83 -71-60 -36 -39 -«5 -93 -'58 -51 -67 -9g_i4!5_141 .84 -4|) .13 ] 6 34-36 9 -Si

?=_G.i40;;o -16 -«; -47 -65 -90 -97 -76 -39 ~?3 -S9-i03-l(,3 -^3 -85 -96-1 13-1 37-127 -53 n ?o ?0 4^ 49 24 ,T6

. Z=-0.100<:C -1C -14 -14 -38 -60 -S4 -37 -15 -11 -37 -?Q -65 -4>2 -5s. -5 4 -59 -9g-ift3 ,33 4? 36 38 84 80 27 -lo

Z=_O.C6ot.j <^3 5 -22 -18 -32 -3- -16 -7 12 16 -6 -24 -17 -12 -35 -5s -a-j-igt, ,t,j jf 3 jj f,Q 95 ,10 «3

, 2_=-0.02o;.-J 3=^ 186 36 29 15 7 J6 j8 38 45 19 17 40 35 _22 -4g -69-11? -51 41 45 46 7j 146 335 339

-2*- 0.02000 548313 79- 33 19 9 13 16 38 42 22 31 37 14 8 U -49-l4f-io6 ~7 "' ?8 66-109 197439/548^

Z= 'O.&fcouo. 3G2 158 5 -33 -39 -43 -33 -20 n 9 -5 _]4 .35 .47 _35 -55-l2Q-l9n-] 59' -73 -f,? -42 ?7 108 ?43 302

Z=- .-'0.1QOJO 23 -15*~52 -54 -5S -37 -PS -13 -2 -16 -27 -43 -t>2 -58 -85-l23-l?4-l5?-i62 -S3 -3? -«5 -35 23 69 53

.2= ,0.l4ocu -11 -67 -7l -65 -60 -35 -21 -24 -36 -M -3i -45 -bi -73-122-11,3 -97-279-474-387-152 ,12 12 16 28 -11

Z= 0^l8ou'j -20 -59 -64 -59 -61 -46 -36 -36 -36 -?_1 -4 -25 -48 -87-f24 -75-1 3S-39d-48l-336-18« -43 5? 24 -3 -20

Z= 0.22GOO 76 52 35 37 39 47 53 70 87 92 t>2 59 &3 17 0 54 -5? -9 439 634 3?4 6B 133 120 7o 76

Z= 0._2e>oCii 119 86 51 43 52 f r 78 97 X09 9? 73 54 63 38 3? 88 3? ]6Q 787 999 4 i 5 29 121 148 i l l 119

Z= 0.3COUU -^ -49 -65 -73 -70 -48 -46 -42 -42 -47 -45 -55 -5C -67 -9'J -41 -96-186 -*9 -28-?43-l99 7 24 -4 -9

Z= 0.340?a -45 -99 -89 -85 -85 -63 -68 *S?2 -66 -49 -£3 -32 -36 -39 .77 -59 -ft!-?Oa-362-4?0-310 -61 45 -6 -14-45

2= C. 38050 i8 -44 -34 -29 -24 .4 -9 -̂5 18 56 .72 54 39 24 -19. -17 25 3s. 56 1C7 173 J 78 83 37 t>7 18

Z-,0.^2000, ^ -15 -5 -15 -21. -16 Tl* -5 20 *9 ?0 88. i<*3 10fl -9 -27 -4 11 115 233 222 116 42 53 60 9 JS-f-.̂

7= 0.46{)f!0 -1 ' 16 13 -9 -?2 -73 _5» : SM P" 4r. *7 1 A A -57a T4c; o- - '_o 7-s '-<. i ^ •• -, •••• -Jr,v • ' T7 s - - , ^ - F ,:5 ^ ~ ' •»>' -r'"- v': - v - -i;^-.-:^.



«•»»** «. <ns e «<* i-«»«*
RMA*= 4.833 54 + 003 * Y = 0 . 2 < * Q O O W C = 2. Ib671 7-001

«(i» « « «««« a «• it« «tf «
X = X = X = X s X = X = x = X = X = X = * = X = X = X = x = X f X = X = X - X s X e X = X = X = X = X = X = x 3 X
-50 -i6 -42 -38 -34 -3' -?6 -22 -18 -H -io - 6 - 3 2 6 Is 14 I? 22 2ft 3C 34 3? 43 46 5/1

0 0 0 0 0 0 G 0 0 0 0 0 : 0 0 0 U 0 0 0 0 6 0 0 6

Z=-0«5QoGo -1'' 4": 32 19 -50 ~!V5 -?6 -29 -2*3 -24 -3s -55 -hi -59 -53 -36 -3n -39 -37 -?9 -41 -58 -40 -3 -10 -19

Z=-0.46QOO -8 43 70 17-46 -37 -?_\3 -41 -4j -44 -38 -27 -31 -26 ? o -U -1* n -? -19 -?1 -3 -5 -3

Z=-0.420JC; -4 l:, 7 -30 -43 -23 -26 -57 -7Q -62 - = 1 -32 -13 -27 -40 -16 f -7 -7 -4 -fl -13 -13 -9 -5 -4

Z=-0.38gco 13 3 -?9 -47 -40 -32 -30 -48 -57 -53 -49 -43 -26 -23 -39 -26 -\n -<•> -7 -S 20 7? R6 45 13 13

Z=-0.34oe<0 32 23 21 57 .73 41 27 27 12 1 -8 -16 -2 9 12 29 4? 36 22 27 99 215 (iW? 1&6 55 3?

Z = -0.3.0080 28 13 47 142 174 1J4 68 46 27 25 16 7 24 31 28 47 7n 6? 4.3 31. 88 f92 232 156 64 28

TZa-0.26.0(.Q 4 -13 5 76 93 54 21 17 45 7i 33 -5 12 21 .16 4? 6<j 4] 15 9 23 49 6? 38 12 4

Z=-0522aco 1 -1 -5 8 12 11 19 52 136 179 *5 9 6 19 52 124 141 69 :; 1 o 13 15 ,-8 -23 -27 -18 \y 21 23 19 23 34 qi 51 69 14? ̂ 3 108 3B 3o 31 86 206' 24o ]3? 29 i'ft \ -5 -6 5 11 21

Z=-0,i4oao 14 n 6 15 34 38 ?l 23 64 76 40 30 39 27 54 143 176 9n 9 \9 -36 -29 -7 5 u

Z=-y.iDOiQ -12 -6 -16 -13 H 2 -3 14 33 26 17 2? 2j 5 4 37 5A 2? -7 -l -i"7 -47 -51 -45 -34 -l?

Z=-O.C6<;ic -17 -7 -16 -18 - 2 4 1 7 12 28 t>4 64 19 -6-2 17 4? 39 HI 9 -12 -25 -17 ̂ 2C -29 -].7

Z=-0.02uuO -28 -1^ -16 -21 -IS _9 -\ -27 -24 23 27 "39 29 -5 7 18 26 2S 6 -13 -?7 -28 -11 -4 -19 ~?R

.. Z= 0.02COO -37 -28 -16 -24 -32 -23 - 3 4 - 7 3 33 (7 70 lj -14 -1 -3 -12 -in -27 -27 -2? -?9 -35 -36 -30 -37

' Z- 0.060CO -2j -28 -32 -43 -44 -19 4 15 20 2l 24 17 -? -11 -4 -3 9 2/' 6 -7 -3 -9"-3l -33 -19 -2n

Z= O.l.OO.S -3 -23 -50 -73 -65 -?7 -9 -12 0 14 10 4 8 1 1 1 7 4*> 6? 29 1 4 7 -7 -17 -6 -3

2= 0.1400-) 3 -I -18 -45 -45 -i2 2 4 5l 152 G6 36 HI 21 19 66 13r, \l\8 31 39 37 27 11 2 3

Z= O.i6ot,0 1" 12 13 -1 -1 26 36 42 1C-3 U'6 1^1 63 23 16 46 \~f*$ 283 223 104 63 53 39 38 33 20 IP

Z= 0.22ovj 9 1 -1 -7 -3 J9 ?4 21 55 97 <*& 5a 32 IB 42 176 2BB 219 86 30 31 a9 55 34 16 9

Z.=- Q.si&QuO 9 13 35 49 39 25 13 11 25 39 38 39 *9 36 27 85 134 9? 32 2R 96 187 176 73 14 9

1- 0.30000 11 34 1;;8 173 159 9g 44 40 53 56 46 4'i 43 30 18 38 5n 43 48 67 183(274)257 115 26 11

£= 0.34o:>o 10 21 93 173 16d 94 32 20. 29 2# 15 6 1 -17 -24 3 2? 27 32 26 SP 130 127 56 19 lo

'i- C.3Uoi:0 9 -1 14 42 45 16 -15 -23 -16 -18 -3.0 -33 -22 -33 -54-44 -2B -32-31 -26 -20 -13 -20 -IB 5 9

Z= 0.42000 -6 -8 -15 -28 -22 -8 -iz -21 -14 -2 -12 -27 -17 -19 -47 -58 -5f -5n -41 -17 -13 -36 -44 -20 -2 -6

Z= Q.460DD -24 7 23 -7 -28 -jl -5 -18 -13 5 -5 -34 -44 -44 -57-61 -4Q -4? -35 -27 -40 -63 -47 -8 -10 -24 ,



RMAX- 4.833-34+003 « * = 0,26000* C = ?. 166717-011
««»«««»««««e#»««

X = X = X = X = X = X = X = X = X = X = X = X = X = X = X = X = X : : X = X = X = X = X = X = X = X = X =
-5-"j -46 -42 -38 -34 -3,-- -?6 -32 -1H -14 -iQ - 6 - 2 2 6 10 54 1« 22 ?6 3" 34 3R 42 46 50

0 .) 0 Q . 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 ••) « o 0 1 0 0 0 0 0

Z = -0.=>00&e- -19 -I.' -3 -4o -58 -41 -29 -37 -39 -3c -36 -53 -5g -5! -55 -35 -24 -2a -2g -?(, -45 -5o 19 82 4Q _]Q

Z=-0.4600Q -24 -l:; -8 -47 -63 -43 -27 -35 -4-2 -49 -&1 -57 -44 .44 -34 -5 5 -13 -IB -5 -11 -78 -7 28 7 -24

Z=-0.42000 -6 -2 -20 -44 -36 _i3 ~\1 -4i _5o -Si -ba -47 -19 -17 -27 -12 -? -14 -21 -12 -« -22 -?P -15 -8 -6

Z=-0.38000 9 5 -18 -20 -13 -30 -26 -31 -32 -28^ -44 -54 -33 -22 -33 -3o -].« -1« -23 -15 i*> 45 4? 14 -1 a

Z=-0.34000 10 19 56 127 130 58 ?_(, 32 27 22 3 -24 -17 1 6 15* 23 29 2o 3? 94 i6R 173 93 21 lo

Z = -0.30000 H 25 115 257 274 153 67 48 43 So 38 18 36 43 41 46 56 53 4f> 44 92 159 173 J.08 34 n

Z=-0.26000 9 14 73 176 187 96 ?8 32 92 134 ?5 27 36 49 39 38 39 Z^ \3 ?5 39 49 35 13 9

Z=-0.22000 9 IQ 34 55 49 35 33 86 219 (3881176 4? 18 32 So 88 97 55 21 ?4 }9 -3 - 7 - 1 1 9

Z = -0.1By.jo 10 20 33 38 39 53 63 1Q4 223 283 17.3 46 16 23 63 1*1 166 101 4g 36 ?6 -1 -1 13 12 lo

Z = _01140',rO 3 20 11 27 37 39 31 4fl 111 I3r; <?6 19 2l 21 36 86 15? 5i 4 2 -12 -*5 -45 -18 -1 3

Z = -0. lOC'Ui) -3 -6 -17 -7 7 4 l 29 62 46 7 ' 1 ll 3 4 lo 14 >1 -12 -9 -?7 -65 -73 -5Q -23 -3

Z=-0.06QOO -2o -19 -33 -31 -9 -3 -7 6 Hn 9 -3 -4 -11 -5 17 24 ?i 2f> ]5 4 -19 -44 -43 -32 -28 -2o

2=-O.U2ou0 -37 -3o -30 -35 -29 -22 -27 -27 -18 -12 -3 -1 -14 11 7o 77 33 3 -7 -)> -?3 -32 -24 -16 -28 -37

2= 0.02oOg! -28 -19 -4 -11 -2» -?7 -T3 5 2S 28 18 7 -5 29 99 97 Z3 -24 -27 -]7 »9 _iS -21 -16 -I"? -28

Z= 0.;060SO , -17 -29 -20 -17 -25 -i2 9 21 39 4i 17 -2 -6 19 64 64 2ft 1? 7 1 4 -2 -IS -16 -7 -17

Z= 0.15000' -12 -34 -45 -51 -47 -f7 -1 -7 ?2 56 37 4 5 .2} 22 17 2ft 33 1 4 - 3 2 2 -13 -16 -6 -12

Z= 0.14000 14 5 - 7 -29 -36 _9 1 9 9c ITS 143 54 27 39 3; 4Q 76 64 23 21 33, 34 1? 6 11 14

Z= O.lSot-0 21 H 5 -6 -5 18 18 29 j32 ,24|)2U6 H6 3i 3j> 38 108 1.83 14? 69 51 51 34 23 19 23 21

Z= 0.22QCO 1 -1« -27 -23 -8 15 13 10 69 14i 124 5? 19 6 9 95 179 i'36 52 ]9 11 12 8 - 5 - 1 1

Z= 0.26o«:;o 4 12 38 62 49 ?3 9 15 4j 6n 42 18 2l 12 -5 33 75 4? 17 ?l 54 98 76 5 -13 4

Z= 0.30000 -28 6'4 156 232 192 88 31 40 65 7g 47 28 3l 24 7 16 25 27 46 68 114 l74 142 *7 13 28

Z= 0.340MO 32 55 150 244 2l5 99 27 22 36 4g 29 ]? 9 -2 -16 -8 i 1? 27 27 41 73 57 21 23 32

1= 0.38QOO 13 13 45 86 72 20 -5 -7 -9 -10 -^6 -39 -28 -26 -43 -49 -53 -57 -48 -36 -32 -4Q -47 -29 3 13

2= 0,*2o'iy -4 -5 -9 -13 -13 -il -4 -7 -7 1 -16 -40 -27 -13 -32 -51 -62 -7; -57 -26 -?3 -43 -30 7 10 -4

Z= 0-.46000 -8 -S -3 -21 -19 _a ? -16 -14 9 2 -26 -3] -27 -38 -44 -4i -4i -33 -21 -37 -46 17 78 43 -«

Z= 0.3%'oOa -I9 -1:; -3 -4o -58 -41 -?9 -37 -39 -3fl -36 -53 «5̂ » -&1 -55 -35 -?4 -2R -29 -26 -45 -So 19 «2 40 -19






