1

L.

1

1)

—

o~

Vob BB DS oA

'ﬂllh

KBET - FOMEEIIODVT

SAREBRET -SOLRHE

tddoouoouoooooooooooooooooooooooooooobooodaon

todoouoooooouoooooooooooooooooooooooobobooondao

coocOoocooooooOooOooOfdOooOooOooooooOooO0ooODOooODOooOODon((flat

minimum)DO O OOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOO, ODOoOoOooOOooOoOaOo

O
O

o o o ooooo o oo o

oo 4. 3 0 ddl
oo 4. 3 0 ddl

tddodooooooooooooooooooooooooooooooDboTsOn

O

o o o ooooooogoogo o o

O

Bragg-Brentanol

YBasCunOnoo 0 OO DODOODDODOOODDODODODODOODODODODODOODODDRODOODOGO

O

O o 0O o oo oo o g
o o o o oo o o

o
I:II:Im
O 0o O

O

g

O

oox
oo
oo
RSO O
oo
oo

O

o o o o o o
o o o o o o

O O o o o o o0 oo @@ g o g g

] O O o o O O
0 O O o o o O
] @ O o o 0O
0 < O o o 0O

00
oooogao
divergence
Ooooo
oo ooao
Ooooao
Oooo0ono

U0000400Bragg-BrentanoOD OO OODDODDOOOOOOOXOOOOOOGO

receivingD OO OORSOOOOOOODOODOODODODODODOODOOO

ooDoOooDoO0ooobD118scemb0D0O0O0O0ODOOODOODOODOXOO

uddotbooooooouoooooooooooooooooooao

ocooOoooOoooXxocbooooooooRSOODOOooOOoOOOoGOO

-2000000CO0OOCOOOOOOOOOOODOOOODODDODOODOD

20 J0000CO0OCOOOOOOODODODODODODODOOOOOOO

udoouoooooouoooooooooooooooboooodan

oo
O

O
O

pSO OO0 O00O0DOOO0OODOO0OOODOOO0OOOOODOOOaO

Xboooooooooooooooooooooooaoao
RSO OO ODODODODODODOOOOOOOOOOOOOOOOGO

Oo0oo0ooo0ooo0o0oocoooooobooooooaonOaoxo
Ooo0oo0oooooonOood

0000 QRO AL 0000000000000
goobpsoodogoooooonddnRrRsOOOnonnn

pooogoodogooogoooogoooooooooodndano

uobocoooboocooboooobooooobooooboooooboooooooXooooboodao

KecOOOOOOGOOOOOOOOOOUOUOUOUOOOUOUOoooOooooooooooao

toddoouooooooooooooooooooooooooooooooobooondao

OCoocOooOooooooOooOooOgToOFROOODOOOODOOODODOKENSO O Watanabe, Asano,

Iwasa, Satoh, Murata, Karahashi, Tomiyoshi, lzumi & Inoue, 198700 OO DO OO OO

ooooooooobooos3gboogooobooooXxooooooooooooooono

O0000gadozawa,

uUno,

Yamanaka, Morikawa, Ando, Ohsumi, Nukui, Yukino, Kawasaki,



KSR R O R R W R
tdodouoooooouoooooooooooooooooooooooobobooondao
tdodouooooooooooooooooooooooooooooooobooondao
tooouoooooouooooooooooooooooooooooboboboooo

1.2 U7 IviAsE

xooooooboooobooooooobooooooossoooooobooooobOooo
googd
H0ooooooooooooooo
)y booOooOooOooOooooooooooooooooooooooao

3) 00Ooo0Oooooxgoooooooooooooo
ocooooooooooooboppmM0o0DO0OO0O3ymMb0O0O0ODOODOODODDODOO
tddoouoooooouooooooooooooooooooooooooobobooondao
toddoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao
OOooO0o0CO0oOoOOoOoOoO0OO0OO0OO0O0OOO0O0CO0OO0OQO0ODDLODebye-Scherrer000C0DO00ODO0O
todoouooooooooooooooooooooooooooooooooboooondao
ocoooooooobooooboooboOoooboooDbDOoD »0.1pmMDOob0DOOO
OCoocOoocooooOooooOooOOcullity, 19800 00000000000 DOOCODODODOO
Debye-ScherrerJ 0 0000000 OOCOOCOCOOOODOODOODODOODOOOOODOO
oot oooooooooooooooooooooooooooobobooondao
OOO0OOO0O0OD0O0OD0OYukino & Uno, 198600 00 0C00CO0O0OO0O0OOOODOODOODOO
uoddoouobooooouoooooooooooooooooooooooobboooon
toddoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao
uooouoooooooooooooooooooboooon
tddoouoouoooooooooooooooooooooooooooobooodan
uoddoouoooooouooooooooooooooboboooobooboDbb Xooooadad
tdoouoooooouoooooooooooooooooooooooobobooondao
todoouooooooooooooooooooooooooooooooobooondao
googd
tddoouoouoooooooooooooooooooooooooooobooaodnn
tddoouooooooooooooooooooooooooooooooobobooondao
uooouoooooouoooooooXxooooooooooooooououoooo oo
doouotooooooooooooooooooooooooooooobobooodan
ocoooooooboboooobO0oOooDoDOoO0cukeDOOODODODOOODOODOOODDDOO
ooo3.09mmbO0O0O0O0ODO0OO0OO0ODOOOODODOODOODODODDODOOODOOODOII00:900D0OO0
uooouooooooooo
goXxooooooboooooboboobooboobobobooobooooobooobooooooo



tdodouooooooooooooooooooooooooooooooobobooondao
todoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao
coocooooooooooooOoooooooooooooooooooooooaonAal
ocooOooooooooooOooOoOooOooO0oo0O0oo0OaonOdMcMurdie, Morris, Evans,
Wong-Ng & Hubbard, 198600 0 000000000 OOOOOOODOODOOOODOOODO
todoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao
ogadg
tddoouoouoooooooooooooooooooooooooooobooodan
uodoooooooouooooooooooooooobooobobooXxooooooogoodad

2000 000C00COOOOOOODODODOODOOOOOCullity, 1980000000000

tddoouooooooooooooooooooooooooooooooooboooondao

uddoouobooooooooooooooooooooooooooooobboooon

tddoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao

tdoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao

uooouooooooooo
oooOoooOoobobOoooDbOoi1e80obooobooooooboooobooooan

tddoouooooooooouooooooooooooooooooooobobooondao

ogadg

Hoooooooooooooooooooo

2)y booOooOooOooU0=10100b0O0O0O0ODOO

3) J0oooooooooooo

4)y JoooooooooooocOoooooooooooooooooooooo

5) oooOoooooooooooao

6) oooAlDOOODOODODOOOOOOOQOOOODODODDOODDOODDODOOODODODODODODODOO
todoouooooooooooooooooooooXxcoooooouoooooooda

tddoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao

todoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao

oooooooogod

1.3 BEANEHROER

gcooooooz2e00d00CO00O0OO0OO0OODOOOOOOCOOOOOOOOOOOOOO
ocoooooOOoooboooobooobobogoooooobSsODOooboOoOXxooooooooao
OO0scatterD0 00 0D0OSSOCOO0OO0O0ODODODODOODOODOOOXOoODODOODOOD
tooboooooooooxoobboboooooooboooobuoooouooooooo

O o o o
O o o o o

000000000000 QLAGLAD8. SSELlAL 0000000000000

20 0.0 .0 00 .26 Do 0000000030000 000dapsossocooooonad



o o o o o o
o o o o o o

1/50 1/300 00

O 0o o o o o

utodddooooooouoooooooooooooooooooooooboooondao

o020 00C00C0OOOOCOOOOOOOOOOOCOOOCOOOODOOOXODOO

toddooooodoouoooooooooooooooooooooooboooonodao

tdodooooboooouooooooooooooooooooooooobobooooo

OO0OXOOOOOOOOODOO Debye-Scherrer0 000000 0COOODOODOODOO
oo

20 J000COOOOOOODODODODODODODOODOOOOOOODODODODODODODODOO

O

o o o oo oo o o

O O o oo d oo oo g

O
O

O
O
O
O
O
O
O
O

OCOoOoOOoOoOOO0OHIN, 199300 0000000000 oooooooo
ODODOoO0oOO0OO0OO0ooOso00011000000000O0O00DODO0OO0O0DODODOODOODOOD
uboooooooououooooooooooooooooooooobooooo
OooooooooooOoOoo0ooOooOooooooOooOoo0Oao N, 199300
uooouooooooooooooooboooboobobobobooboboDboDoOn0an
ooboooooooxoooobODbDBragg OO OO ODODUOOOoOooooooood
OCooooooooooxgoooooooooooooos/NODOOOQOOoOOoOooOo
gxgooooXxtOooooououoooouoooxobboooooDbDDODODDODOORo
todboobooodooouoooooooooooooooooooooobooodao
todbooooooouooooooooooooooooooooooboooonao
tobooooouooouooooooooooooooa

gooao




P

¥

EROEH

RIETANOD OO OOGOGO0OoOoODoODooooooobooboooobboboooobboDooodn

uoooooooooooooooos

International Tables,” Vol. 10 19690 0 0O O O

Vol.AD 19830 000 O00OOO0OODOODOOOOCOOOOOOOOODODODOODOoDODOOOO

O

O o oOd

O o o o

goagad
goagad
goagad
goagad
RIETANDO
goagad
goagad
goagad
goagad

O

O
O
O
O
O
O
O
O

O o 0O o oo oo o g

O o o o oo o o
O o o o oo o o
O o o o oo o o
O o o o oo o o
O o o o oo o o
O o o o oo o o
O o o o oo o o
O o o o oo o o
O o o o oo o o
o o oo oo o o
O o o o oo o o
O o o o b0 o o g

O o o O

O
O

O

coocoooooooooc/mo0ooOon
toddoououooooooooooooooa
toodoouooooooooooooooo

O CAl(Computer-Aided Instruction)d OO O
O0o0o0o0o0ooDooooDooDooDooooaon
O000000O00O00O0O0ORIETANODDO O OO
O0o0o0o0o0ooDooooDooDooDooooaon



B

OOO0OO0O" International Tables,” Vol. A0 19830 O p. 1590 A40 0000000
ooooo



2

1

e M7 & [ il AL &

oooooood

oooooooaod

oooooooaod

O

O o oOd

o o o o o o

O

O oo oooo o g

O
o o o ooooo oo oo o

o o o ooooo oo oo o
O O o o 0dooogoogoogo o o g

o o o O
o o 0O g
o o o od
O o o o
o o o od

19690 O O O Vol.

O
O
O

[EY

gooooooan

goooooan

O VolumeO O O

.1

gooao

International

goaoggodg

oo
oo

A0
gad
gad
gad

Tables,”

ogagd

ogagd

19830

ogagd

ogagd

ogagd

o o o oo o o

Vol. A0 19830 00000 OO0OOC2/m (No.

ooocoooogdg
gooocooooood
osoocoooooao-
ooocooooood
ooocooooogodg
gooocooooood
ooocooooooada

International

O0o0Do0oo0oDo0oo0ooo0ooDooooaon
Oo0oDooooDooooo300an
Tables,” Vol. 1
O0o0ooDoooooooooao
Oo0o0o0ooDooooDoooooao
Oo0o0o0oo0oDooDooDoooooao
Ooooooooooo

12, 00O

ybooooooooooosopooooooooopbOoOooOOoooooooOcOoOoOoaO

ocoooooooobooooDbOo2000p.
p-

1640 00500 O pp.

1600 0 0 10 O O pp.

1580 1590 O O 60 O

16201630 000 00DOO0O0OO0ODOOODODOOODOOODODO

OCOoocOde00O0OCOOOOODODODOODOODOOOODOODOOUNIQUE AXIS bObO O
Ooop #9000, CELL
uooooooooood

1580 1590 0000 0ODO

oooooooood

oooooooood

Coordinatesd O O

o o o o oo o o
o o o o oo o o
o o o o oo o o
o o o o oo o o
o o o o oo o o

o o o o o o o
o o o o o o o
O 0O 0O o o o o
o o o o o o o
o o o o o o

O
O

CHOICE 100 O0ODOOoOobi1looboooooooobooooobooonon

utoddboooooooooooooooooooooooo

uoooooooouooooooooooooooooooao

O
O

O
O

OOO0OOO0O0O0O00PesitionsD D000 OOOOOOOO

O

(0,0,0)+

O

ooocoooogdg

(1/2,1/2,0)+

OcCc2/n000O0C0O0O0O0O
00 (0,0,0)0 (1/2,1/2,0)0
0000000000000
0000000000000
0000000000000
0000000000000
0000000000000

O
O
O
O
O
O
O

cooooobDoooood

o o o o g O

ooogao
goaoggodg
goaoggodg
goaoggodg
goaoggodg
goaoggodg

goaoggodg
goooaono
goooaono
gooOoaono
goooaon
gooooo

uooouooooououoooooooooooooooooooodan

tdddoooooououooooooooooooooooooooan

Oa, b, cOOOOOO0oO0pO0y O0O0O0O0O0OOOOODOODOODOD

uooouooooooooooooooooooooooboooodan

I A e A A I - A I A A A A B WG



ooDo0oooo0O0c0OO0DOODODDOOO0DODOOO0D1200000000DOO0ODOODOAODO
coocOooooooooooOooo2000000a, b, cOOOOODOOODO200000
OoocOooooOooObpdOOCcOOOODOOOODODODODOOOcoODOODOODOECeEOD

o o o od

eoooooD400000DOO0ODOOODODODODDODODODODODOODODODOO
oooooyoooboboobooobbooboObOOoOooobODbObOOoOocOoobooosooooOoao
OCoocOooooooOooOoooOoOo0O0OoO0OoOO0oOoOO0oOoOO0OO0OOD0140 0 0BravaisO 00O
tdoouooooououoooooooooooooooooooooooobooooo
uoddbuooooouoooooooooooooooooooooooooobooondan
I e I I A e

O o o o o

Bravais0 000000002300 000000000
0000(X,y,z)DODODODODOODOODO(x+1/2,y+1/2,z), (0,1/2,1/2)0 0000000
(1/2,1,1/2)0 000 (1/2,0,1/2)0 000 A000bc0 000000000 ,B0 0O acH
00000000, c00D0a0000000000000Q)O00O0O(, 000000
000000000 000000O0O0O0O0ORIOOOODODO0O0O0000000000000
000000000000 0000000000000000000000000000

O o o o o

C..... ) R OOO0O0OO0O0O0OCoordinates D000 O0O0O0D0OOO0OOOOOCOO

(1) cO O (0,0,0)+ (1/2,1/2,0)+
(2) A0 O (0,0,0)+ (0,1/2,1/2)+

(3) BO O (0,0,0)+ (1/2,0,1/2)+

(4) 00 (0,0,0)+ (1/2,1/2,1/72)+

(5) 00 (0,0,0)+ (0,1/2,1/2)+ (1/2,0,1/2)+ (1/2,1/2,0)+
(6) 0O OO (0,0,0)+ (2/3,1/3,1/3)+ (1/3,2/3,2/3)+

0000000000000 o0oo0Do0o0o0o00o00oo0oDooDooDooDooDooDoDooOg
POOOOOOROODOOO OODOOCoordinates 00000 (---.-. “oooooooo

00o0ooououooooooooooooooan (hexagonal), OO0 OO (trigonal)d O
000 (rhombohedral)D 000000 ODO0OODOODOODDODODOOODODDODODOOOOOOO

ocoooedbbOOO0ODOODODDOOODODODOODDODODDOODODDDODODDODOODODOS
O

O

o3oooooooooooooo uooouooooooooooooooooao

l0000000000DOO3O0ODOOO0OO

a=b# c, a =900, B =900, v

ooddodddda=b=c¢c,0 =B =y % 90IJ00OCOOOOOOO2200000000
gooooboobogoobogoobehbbboobooboobbb0bbo0bbobbbbo0bbo o
OOoOoooOoOooooOoooO® International Tables,” Vol. 1019690 0 Vol. A

o oo ooo o dg

19830 J Do PODODOODDOOODODOODOODODODODODODDDODOODDODOOORODDODOO
ocoocOOwMillerdODOOOOOOQOOOOOOD.OOOQOODDODODODODODODODODODODODDODODODODO



ocooooooooscobbooobOoos3gooboooobOOooobooobooooDbDOoOoo
OOOoOMiller-BravaisO O OO OOOOOOOOODODODOODOODODODODOOOOOO
g.0oooooobobooobbbobodbobooooobooobooooououooooooa

o o o od

gooopOb0DbOROODOOOOOOOOOOOOOO

2.1.2 00O0OO

“ International Tables,” Vol. 10 19690 O Vol. AD 19830 000 0O0D0O0OOOODOO
fractional coordinate0 0 000 O0O00OODOOOCDODOODODODOODODODOODODOODODOO
000000000 o0ooDo0ooo0oo0o00o0000o0o0o0o0oDooDo0oDo0oDO0oDoooOoao
O0o0oooooDo0ooDooDo0oo0o00o00o0o0Do0o0Doo0oDooDo0oDo0o0oDOd00a, b, cOO

O o o o

uooooooooooooooooodrsd

ro = Xoa + yob + zoc (@D

O
O
O
O

Oxi, yo, zoOODOOOODOODOOOOCOOCOODOaA, b, ecOOO0OreOO0O0O0OO
uodoouoooooouoooooooooooooooboooodan

Xo = 0.3451
yo = 0.0258
Zo = 0.5

gad toddotbtoooooouoooooooooooooooooooooobooodan

I+

n n: ddogooooouoooooooooooooooooooooobobooodao

O

g
g

goooooobooboboooobooobbooboboobobooobooo
ocoooooOooooDooooDOoooDOooooooooosy, 41, 4h, 4g, 4F, 4de,
2¢c

2d,
multiplicityOWyckoffO OO OO DDODODDODODDODDDODOODOO MultiplicityDO OQOanQO

, 2b, 220 60 00000000 O0OO0OOCOOOOCOOCOOOOOOOOOOOO

COoocOooooooOooOwltiplicityDOOOOOQOODOODOODOOOOODODODODODODOO
ucobooobooocboobobooooobobooooobooboi1o0obooodan
multiplicity = 00 00OO0OO0COO0OO0OOOOOOOOOOOOOOOOODODODOOOO
multiplicityD 00D O0Q0GO0Q0OOQOO(1/2,1/2,0) 0000000 O0oo0cOooOooOoooogoao
uooouooooooooo

000000000000 00000O000000 OnultiplicityDODOODODOOOO
0000000000000 O00O00D0O00000D0O00000000000000Oa, b,
c, dy.n... OO0OOWyckoff00OODODODDODOOODOODOOODDOOS8j000D0O0O0DOO
000000000000 000000000000000000O000O0O0O00o0oan
000000000000 000O0O0O0O0xX, y, z000300000000000000
000000000000 C), (2), (3),.-... 000000000000 00000O00
000000000000 O0O0O0OO0O0D0O00O0O0O0O0O0O0DO0DOOO0O0O0O0DOOOOO0oan
000000000000 000O00D000000O0000000O0000000O000o
000000000000 00000D00000O0D0O00000O0O0O00O0DOoOooOOon



gooooobooooogooboogooboogoboobooboooboobDooDbDoOoboobDao

gooooobooooogooboogooboooobooboobooobooboobDooboobDao

goooooo

00000000 oD0oooDOoooDOoOoOoogjoood multiplicityl 0D QOQoQoaO

1/40 0000000000 04h0 00 Osite symmetryJ20 000000000 0O0O0OO
oo0ooooUo20000O000oOo0U0odobODo0ogoooDooDooDoooDIog(x,y,z)o?20o

O(@x,y,0z2) 00000003000 (0x,0y,0z)04000¢(x,0y,z2) 00000000
OO0 multiplicity80 040 000000000 DODOD0OO0ODO0O200000000000O
oooooooo(@mx,y,02)0D(x,y,z) OOOOoOoooo (O0x,y,0z)oOoxdoooOvydyOonO
zD1/2000000(0,y,01/2) 0000 (0,y,1/2) 000000000000 000O0O0

000000000000000001/200000000000000000000000
000000000000
8j000000000(X,y,z2)0(0x,0y,0z)000000000000000000
0000000000000000002a000(0,0,0)000000000000000
00000000000 0000000000000000DO002a0000b002000
0000000000000000000000000000(X,y,z)0(@0x,y,0z)00
000000000000000000000multiplicityD2000000

2.2 #E N T A RO E i A& O k%

O0o0DO0FOOO0OO0ODODDOODDODODDODODODODODODODODDODDODODODODOODODODDODDODDODOOD
0000000 o0ooooDo0ooo0ooDO00o00o00o00o0o0o0o0oDo0oDo0oDO0oDo0oDoDooOoon
0000000 oooo0oo0oo0oo0oo0oo0ooDooo0oDo0odooooooonn o
oooooooooo0odndoodooonoilodoooodondododoononnnn
RIETANOOOOODOODOODODOODOODOODODODODODODODDODODOODOODOODODOOO OO
O00O0ORODDOODOODOOt OO0 O00DO0DO00DO0OO0DDODODDODOODODODODODODOOODOOODOO
0000000000000 o0o0Do00o0o00o00oo0oDooDooDooDooDooDoDooGd
0Oo0oo0oooooooDoo0oo0Do0oo0oDo0oDo0oDooDoo0DooDoDo0oOx, y, zOsOO
O0o000D00Oxe, Yo, zo00O0OO0DO0OO0DO0OOO0OOOODOOOODOOO

Xo Rooo  Rooo  Rooo X too
Yo = Rooo  Rooo  Rooao y + too (2)
Zn Rooo  Rooo  Rooo z too

OCooRrROOO0OO0ODOOODDOODO=+x10000O00 teo <100000CO0COCOOODOO
ocoor0OOO0ODOOOODOODDOODOODOOPIDOOOOOOOOODOOOOOOOOO
tooouoooooooooooooooooooooooMmoobbboooooolo
uoowmbbonbilooooooooooooooed 1o0oo0oo0oooooooooooao
oHoooooooooooooooooD1oooooooilcoooooooooooo

10



0000000000000 000000000000000aO0aO0 (asymmetric unit)d O
O0oo0oooooDooDooDooooowYNMOOOODOoOODOoOODoODOoDoOOooDoooooooao
O0oooooDoooooooo

0000000000000 o0o00o00o00o00o0o0oDooDo0oDOooDo0oDOoooOoaon
O0o0o0ooDooooDooDooooao oo oboooodndnodnoonnnnnn
oo o ooooonondododnn oo ooooooooooooooaon
O0o0o0ooDooo0ooDooDooDooaon O0o0o0o0o0ooDooooDooDooDooooaon
O0o0o0oDoDooooDooDooDooaon O0o0o0o0ooDooo0oooDooDooooaon
O0o0o0ooDooooDooDooooaon 000000000000 o0O0oo0O0O4io0n
O00(&,0,z) 000000000 O0O0O0O0OO@Mx,0,0z) 000000000000

RIETANOD OODODODODODODODODODDODUODODODODDODODODODODODODODODODODODODODDODODODODODOOD
0000000000000 o0oo0Do00o0o00oo0ooo0DooDooDooDooDooDoDooO
O00000000DO00000000exp(iA) DDOOOODOODO

exp(iA) = cosA + isinA (3)

O000000O00O00cosO000O0D0O00O0sin0000O000O0OD0ODODDODDODDODODO
0000000000000 o0oo0Do0o0o00o00o0o0oD0oDooDooDooDooDooDoDoodOg
cosD 02000000000 sin00000CO0ODOOOODOODODODODODDODOOOOD
0000000000000 o0o000o00o000000O0oO0o0O0oDOo0OOoO0oO0O0OO0onangcosn
0000000020000 0000000000000000000000O0000O0AO
0O0o00o00ooDo0ooDooDooDo0oDo0oooooooon

0000000000000 o0o0Do0o00o00oo0oDooDooDooDooDooDooog
0000000001030 0000000000000 000D00Do0oo0Do0o0oDooDooOd
0000000000000 o00o0o0o0o00o0o0oDo0oDooDooDooDooDooDoDooO
OO0o0O0oDOoOo0DoO0OO0OA,B, C, IDODD0DODDDO3/40F000DODODOODDOODODODOODODO
0000000 0oo0o020400000000000000000000000000O00
0000000000000 o0oo0Do0o0o0o00o00oo0oDooDooDooDooDooDoDooOg
00000000000 oo0o0o0Do00o00o00oo0oDo0oDooDooDooDooDooDoDooOg
0000000000000 000000000000000RIETANODOODODODODODD
O0oooDooooooon

O0o0oooDooDooDoooDsoo0o0ooodxe, yo, zoO () DO ODOOOO0OODO
O000000O00O000hKOODODODOOOOK (=h0Ry) ODODODOOOOODOOOOOO
O0o0o0o0o0ooDoooo0oDoo0oO0ooo 197700

11



2

3

MRELZRHOBBRIIRAELON HEKH

OO00O0DO00O0ODO0OO0OdReflection conditionsD OO0 OODOO0OO0ODODOOGeneral:0O0 00O

tddoouoooooouoooooooooooooooooooooooobobooondao

ocooOooooooooooooooooooocooooooOoOnhnkl: h+ k=2n0h +

kbooooooooooooooooooooooooooooooooooooooo

O
O

o o o o o o

O
O 0o o ooooogoo o oo o g

coooooooooOooOoOooOooOoaOokl:

gad
O

O o 0 o o o o d
o o o o o o
o o o o o o o

O

O O 0o o oo oo d o g
O O o o o oo b o a g

O
O

O

O o o o o o o o

uoooouooooooooooooao
uooouooooooooooooao
OCOOOFrFOOOKIODOOOOOOO

uooooooooogao

O
O
O

2nOokIDC OO kKkODODOODOOO

uooooooooooood
uooooooooooood
uoooooooooooood

h00o, OkOo, OOID DO COOOOOOOOOOOCOODODaOOODODODb-O

Ok =

2nO0oklD0O0O0COOOOOOOOODOOOOOODODODODODOO

uoooooooooooooooooooooooooobooodao

oooooooooooooooobooooooboboobooo

OD0DO0DO0O0OO0OD0OO0O0OD0O0OO0ODStout & Jensen, 19720 0 0100000 O

ocooOooooOoboz2c00000D000D0DODOOODODODODOOD

nbooooono

12

hkilDCO ooooOoOoOoOoOoOOooOOoOoOOoOoOOooOooOOoOoOOoooOooOooDOooOO



Ugl. toooooooooooooooooao

0000 OooO0O0O0Ooo Oo0O0O0O0O0OoO0O
200000 (2s) a hoo h=2n+1
400000 (42) 0O b 0ko k =2n+ 1
60 0000 (65) c 0ol 1 =2n + 1

30000 @Ba, 30)

oo c”® ool Il =3n+ 1, 3n + 2
60 0 0O OO (60, 60)
400 0 00 (40, 40) oo a hoo h = 4n+1, 2, 3
b 0koO k = 4n+1, 2, 3
c ool I = 4n+1, 2, 3
60 0 O OO (6o, 60) oo c”® ool Il =6n+ 1, 2, 3, 4, 5
al D O0Oooogoao
OO0Ob/2 ObOO0OO okl k = 2n + 1
c/2 ODcOOOO Il =2n + 1
b/2 + ¢/2 OnOD OO0 k + 1 =2n + 1
b/74 + ¢/4 OdO O OO k + 1 =4n + 1, 2, 3
bOOOQOOOOO
OO00a/2 Dad0 O OO hol h=2n+1
c/2 ObOOOO Il =2n + 1
a/2 + ¢/2 OnO0 00O h+1 =2n+1
a/4 + ¢/4 OdO O OO + 1 =4n +1, 2, 3
cuoooooagoano
OO00a/2 Dad0 O OO hkO h=2n+1
b/2 ObOOOO k = 2n + 1
a/2 + b/2 OnO0 OQOO h +k=2n+1
a/4 + b/4 OdO O OO h +k=4n+1, 2, 3
AOD O OO (A) hkl k + 1 =2n + 1
BOD O OO (B) h+ 1 =2n+ 1
coooo (C) h + k=2n+1
Ooooog (F) h + k=2n+ 1
h+1 =2n+1
k +1 =2n+1
oooog () h+k+1=2n+1

13



1) 3gofdedOdO0OfdOdCOCOOODOOOOOOOODOODODODODODDODDODDODDODODDODODO
OcOODOOOOOOOOOOIDOOOOODODDODODODODO

—— Q0ogadg

14



tddoouoouoooooooooooooooooooooooooooobooodan
toddoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooaodao
tdoouooooooooooooooooooooooooooooooobooondao
ogadg

tddoouoooooooooooooooooooooooooooooobooodan
oCOoOohklDOOOOOOOOOOOOOOOOOOOOP, 1, F, .... goooooo
hko, hol, oklO O OO OODOOOOOCODoODOOOOOOODOOOOOOOOOODOOO
h0oo, OkOo, OOID DO OOOOOOOOOOOOOOOOODOODODODODODODODOODOODOD
tddoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao
tddbocuoooooooooooooooooooooooooooooobooondan
tdoouooooooooooooooooooooooooooooooboooon
utoooooo4oDbO0ODOOODODOOOOOODOOOOODOOOOUOODUOUOOOG

O o o o

O0o00o0ooo0ooooDooDoooo0ooooooDoooOoaon

0O0O0DOSpecial: as above plus0 00000 D0DD0DD0DDOODDODDDODDODDOOOOODODOODOO
1000000000000 000general 0000000 D0ODOODOODODODODO
special conditions0 0 0000000000 0O0OD0OODODODODODODODODODOODOOODO
0000000000000 o0o00o00o00o0o0o0o0DoDooDOooDOooDo0oDOoooOoao
0000000000000 o0o00o00o00o00o0Do0DoDooDo0oDOoDoDOooDOoooOaon
O00O00O00O000000 special conditionsD 00000 0O0ODODOODOOOODOO
00

o o o o o o

Af04e00000CO0ONKKI: h=2nO0 000 00O04fO00004e0000000000O00O

O

O0000DhODOODDOODDOODOODODODODOODOO0OOO0OOODOODA4i04g, 2d02a0 000
0O 0O0O0dno extra conditionsO 00O 00O 0O0OOOOOd general conditionsOD OO ODODOOAO
O0oooDooooooon

2.4 BEFHOMK

RIETANODOODOOGOOODODODDODODODDDODOOOODOgOOOOOOOO00O0On0
ooo0ooooooobooobOoOoobOO0ooob0oOooDbDO0ooDoODOOoOooODieo%DOoOoDn
ocoo0oil1gieow0 0 oooobobpoobOobobOobODbOO0OODODDODODOoOODODOobODOOnDn
tdoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooonao
tddoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao
todoouooooooooooooooooooooooooooooooobooaodao
ocoocooooooooooooOoOooooooooooofoooobpdgbooooOoano
udodoouoooooouoooooooooooooobobobobobg00oooogd
oo ooooouoooooooooooooooooooooo

15



2.4.1 O0OOOOO

o o o ooooo o oo o

O O 0o o oooogoooogoaooaooobooogoo o
O O oo oooogootdoooogoooob oo
0O o oooooogoooogoaogoaoooooo o O
o o o0 oo oo o0 o0 o0 oo oo oooogoogodg
o o o0 oo oo o0 o0 o0 oo oo oooogoogodg

N O oo oo -
E-N
N

o o o od
o o oo oo o o
O o o 0O o o o o
o o oo oo o o
O o o o o o 0O g

O
O

O
O
O
O
O
O
O
O

O o o o oo bdo oo o g
O O 0o oo oo oo ogoogo o g
O o 0o oooogoogo oo o g
O O o oo oo oo d o ao g
o o o oooooo oo ogo o
o o o oooooo oo ogo o
o o o oooooo oo ogo o
o o o oooooo oo ogo o
o o o oooooo oo ogo o
o o o oooooo oo ogo o
O O o oo b ooogoogoogo o g
O 0o o oo o oo oo o g
O o o 0o ooogoogoogoogo o g

O

uooooooooooooooooooooo
uoooooooooooooooooooao
uooooooooooooooooooodao
goaoxobobooooDooOoooooooooo
uooooooooooooooooooodao
ADO00000000o0o0o0o0ooooooo0oao
uoooooooooooooooooooao
uoooooooooooooooooooao
uoooooooooooooooooooao
uoooooooooooooooooooao
uodoouoooooooooooooooxooo
uoooooooooooooooooooao
O

dboooooocooooooooooodoboooooooooooooo

ooocOooOooOooooooooooOodobooooooooooooodo

uooouooooooooooooooooooooooooobooodao

OOooOoosobeoi02e OO0 OOOODOODOOOODDOOOODOOOOdE

uooouooooooooooooooooboooooooooobooodao

uooouooooooooooooooooooooooooobooodao

OdooooooooOoooooooooao

O
O
O
O
O
O
O
O

gad

O

exp(O

O

o o o o o o
O o o o o
O o o o o

O

oooooood

0O
M) O
0O
0O
0O
0O
0O
0O

O o o 0O o o o g

o o o od
o o o od

O
O

O
O

O
O

ggao
exp(O
ggao
ggao

oo
oo
oo

OCo00DO0O0O0O0Oexp(OMODODOODOOOOO

2o o ooOo-00000 (bebye-Waller factor)O
Ooo0o04000000000Q, BODODODORB oal
U000 D00fOexpOODOOOOOoOODOODODO

0000000030 0000000000000
0000000000000 O00O0O0O0O0000
Oexpd OQ(sin® /A )'00D000000D0O000

euoboooooboooooboOooobooooobDooooDboooboobobDoooDbDOoooOoO

(overall

isotropic atomic displacement parameter) D 0D 0000 00 O0O0ODODOOOAO

toddoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao

toddoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao

uooouooooooooo

16



0O0o0oooooo0ooDo0ooDo0oo0o00o00o00o00o00 OO OUoDO0oDOooDooDo0Oao

O (isotropic atomic displacement parameter) B OO O 00O OOOOOOOOO
000000000000 O0O0O00D0D0O0DO000O0ODOOexpdOdB(sing /N )’0000O
Ooooao 000000 o0oo0Doo0Doo0Do0oo0Do0oD0oDooDooBOOOOO
Ooooao 000000000 oooROODOODODOODODODOODODODOOOO

gooobao toooooooooooooooooooooooboooao

o o o o o o
O o 0O O
O o o o
O o o O
O o o o

a

a

a
gooogao O0O0O0O0O00Ooo0Ooo0oOoo0O0<">0000

B = 8m "<u"> 4

oooooan

O
O

uoooocooooouoooooooooooooooboooodao

O

gooooao

O
O

toddouoooooooooooooooxoooooooooOooo
toddoooodoooouooooooooooooooooooooooooooooan
uooooooooosbobbobobDbDbOODOOOODODDOODRO
oobooboooooouooooooooooooooooooao
uoooooooououoououoooooooooooa

gospooooOOoODODDODOOOODDODDODODODOODODODOGODRO

o oo ooo o dg

O
O

O

O O 0o o oo ogoogoogoogod o o O
o oo oooooooogoogo o o
o oo oooooooogoogo o o
o oo oooooooogoogo o o

B
O
O
O
O
O
O
O
O
O
O
O
O

o o o ooooo o oo o
O o oo b ooooogo o d

o o o oo oo o o
O o 0 oo o o g d
O o o o o 0O o o g
o o o oo ooo o o
o o o oo ooo o o
O o o oo oo g g d
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
O o o oo o oo o g
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
O o o 0o o o o g
O o 0O oo o oo o g
O o o oo o o g d
O 0 o oo o oo o g
o o o oo oo o o
O o o o b0 o o o g
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o

O O 0O o0 oooogoogoogoogoaogoaoqobo 9 oo
o o o oo oo o o
O o o o o o oo g

o oo o oooo0 oo oo oo o
o oo o oooo0 oo oo oo o
o oo o oooo0 oo oo oo o
O o oo oootdoooogo o o O
O O 0O o oooogoogdooaogoogo o O
O o o 0O 0dooogoogoogoogoogo oo o O

o o o o oo oo o
O

0000000000000 o0o0o00o00o00Do0oDe0 000000 O0DODODOOOOnn
(anisotropic atomic displacement parameter) B oo, B oo, B oo, B oo, B oo, B ool
O0o0o0oDe00DODDODDODDODDODDODDODDODDUODDUODDODODODODDODODDDODDODDOOD
000060000 D00ODODDOODODODDODODODODDODDODUDODDODDODODDODODDODDODOD
0300000000000 O00O030D0D0D0D0D0DO0D0DO0Do0Do0DOoDoDoDoODooaO
ORTEP-1IIO 000 O0D0ODOODDOODDOODOODDODODDODODDOODDODDODDODOOODODOD

todbooboooooouoooooooooooooooooooooobooooao

O 0o o o o o
O o o o o

Uo0oougoooRIETANOOOOOOO0OO0GO0DGO0uoooooooooooooodano

o
o

O
O 0o @ o o o o o

0o o

ooooooooooooooooboobbobobobobobooboboooooDbDbOoOdn

O o o 0O o o o

OOooDOooOooOooOooO0O0o00QoO0oQo0O0oo0O0oO0O0OO0OO0O0DOdaoPeterse & Palm,

17



1966;“ International Tables,” Vol. IV, 197400 000000000000 ODOOCDOO
gooooobooooogooboogooboogobooboobooobooboobDooboobDo
gooooobooooogooboogooboogobooboobooobooboobDooboobDo
O0000000Q0D000OQ0D0O0ODODODOODOOO0DO0ODOOOdPeterse & PalmO 19660 O O
O0OD0DDD0DD0O0O0O0O0 14/nmm(No. 139)08f0 0000 0OR oo = P oo, B oo = P oo, 8hO
O0D0DD0DO0ORBGwo =B oo, Poo =PBoe =0000000000000O000008FODODODN
BoocOBoc0ODODODODQODODODODDODODODOSKODDODDDODDODOOR«c0OOODODODOOD
OCoO0O0pBecOBec0OO0O0ODODODOO

N
N
w
O
O
O
O
O
O
O
O
O
O
O
O

oo0oo0oooooobooooooo0oob oo o0 0o o0ooDb0DoDobo0Doo0ooDoo0ooooOoao
oo0oooo0oooobooboo0o0oooooboo0o0oo oo ooobooo0oooooboboOoaoan
oo0oooooooboooo0o0oooooobo0o0ooo oo ooobooo0ooDoooboboOooan
oo0oooooooboooo0o0oooooobo oo oooobooo0ooooo0booOooan
000000000000 8000000R vo0 >0, Booo >0, Booe >0, B ooB oo
+ BooBoo +BooBoo O Boo O BooD Boe>0,det8 >00000000000
oo0ooo0oo0oooobooooo0o0oooooDoboo0oo oo ooobooo0oooooboboOooan
oo0oo0oooooobooo0 0000 obooobooDooDbUoooUobooobooOoaonan
oo0oooooooboooo0o0oooooobo0o0oo oo oobooo0oooOoobooOoaoan
ooooooooobooooooooboooooono ..., Oo0oo0ooooooboooan
oo0oooo0ooooboo0obooo0oooooobo0o0o0oo oo oobooo0oo0ooo0obooOooan
oo0oooo0ooooboooo0ob oo oo0oboo0o0oooDooobooo0ooooobooOooan
ooo0ooooooboooo0o0ooobo0oobo0o0oo oo ooobooo0ooooobooOooan
oo0oooobDooboooooo0oooooDoboo0ooo oo oobooo0oo0DooobooOooan
ooooooooobooooo0ooobooobo0o0oooDoooobooooooOoao

oooooooooboobo0ooo0oob oo o0o0o0ooo0 b0 oDob0Do0oo0ooDo0oooooOoao
0000 ooooooooooooooooad (thermal diffuse scattering, TDS)O O O
OO o00o0o0o0Do00b0O0oo0o0Do0oo0o0oo0Do0o0oo0o0o0o0Do0oo0oODo0oDOoo0oO0oo0DoOoO0oOoondgan
oo0oooooooboooo0o0oooooobo oot oooobooo0ooooobooOooan
oo0ooooooobooooo0o0oooooobo0 oo oDooobooo0ooooobooOooan
ooooooooobooobooo0ooobooobo0o0ooooDooooboooooOooOoao

oooooooooboobo0ooo0oobooo0o0ooo0D b0 oDobO o000 oooooao
oo0oooo0oooobooboo0o0oo oo oboo0ooD oo ooobooo0oooooboboOooan
oo0oooo0oooobooooo0b oo oboo0o0oooDooobooo0oooooboboOooan
oo0oooooooboooooooob0 oo oobo0 oo oooooboooooooao
oo0oooo0oooobooob0oo0oooooobo0o0oo0 oo ooobooo0oob0oobooboOooan
0000000000000 O0o0o0Do0o0DO0oo0Do0oO0D0DO0oO0oOgOsine/A0000000O000

18



O

o o o o o o

O o o 0o o0 o o g
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
o o o oo oo o o
O o 0 oo o oo o g

o o oo oo o o
o o oo oo o o
o o oo oo o o
O o o o o o 0o o
O o o o o o
o o o o o o
o o o o o o
o o o o o o
O o 0O o o o
o o o o o o
O o o 0 o o
O o o o 0O O
o o o o o o
o o o o o o
O o o o 0O O
o o o o o o
O 0O o o o o
o o o o o o
o o o o o o
o o o o o o
o o o o o o
o o o o o o
o o o o o o
o o o o o o
o o o o o o
o o o o o o
o o o o o o

19



3 MXHUEOBROREDEILDODWVWT

gooao
gooao
gooao
gooao
gooo

O o o o O O
o o o o o o

RIETANO

o o o o o o o
o o o o o o o
o o o o oo o o
o o o o o o o

O
O
O
O
O
O
goooao
O

O O o o O o o d
N O Qg O O O o o od
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O 0 o o o o o d
O O o o o o o d
O o o o o o o d
O o o o o g o d
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O o o o o oo g
O o o oo O o o d
O O o o o o o g
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O O o o o o o d
O o o o o o o d

gad oo oo

O
O
O
O
O
O
a Young,
P

©

rince & Sparks 19820 0 0 0000 0OO0OAO

S RELEFEHOER

ocoooooooooboooooboooboobooobobbooooooob0Ooi1, 101, 200000

OCOoocOooOhlOOOOODODOOOOOOOODOOOOOODOODODOD((111), (10D,

(oo oocooGknOOODODODDODDODODDOOOOOODDOODDOONIODDODODOD

ocoocooooOo¢hknh)ooooooooooooooooobooooooooooooO

3.2 BMENIT A -5 —DRIELE

Acta Crystallogr.0 000 O0O0OO0OO0OOOOCOOOCQCOOOOOOOOOOOOOO

tddoouoooooooooooooooooooooooooooooobooodan
ocooooooooboooobooobogol, 02, ... uoooboooobooooood
ocooooooooboooboobooobooboOoOooDbBal, Y2, Cu3, 04, ..., goooogoad

tddoouoouooooooooooouooooooooooooooooooooodan

O o o o o

uoooooooooooood
A,B,COO00CODOODOODOODODOOOOOOOOODOCA-B)YDDOODO(A-B-C)ODOADO

0000000 ooooDooDo0oo0DO00o00o00o00o0o0oo0oDo0oDooDooDo0oDoDooOoon
0000000000000 O0O0O0O0O0O0O0oO0oOoOoOoOOFre”, 02°"0000000O000
0000000000000 o0oo0Do00o00o00o00oD0oDooDooDooDooDooDoDooOd
Ooooooao
Symmetry codes: (i) 1+x,1/2+y,z; (ii) y,1/2+x,1+z.

O00Ox,y, zDOOODODODODODODODODODUOODODODORIETANOOOOODODOODODODODODO
0000000 ooDooDooDooDo0o0oDo0oDo0ooDoOCA, B, O)DOODODODODODODODODOOO
0000000000000 000000000ORFFED D ODOO100c + sODODODOODOO
O000cO0ODODD0ODO0DDODOsOODD0DODO0ODODDODODDODODDODDODODODDODDODODODODODODODOO
O0000cOsOD0O0D0DO0D0DD0DD0D0ODDODDODODOD0ODDODODDODODDODODDODODO0DODODOoODOOO

20



toddoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao
toddoouooooooooooooooooooooboboooobooobobooBs0O0gd
uooouooooooooo
ocoooooooooboooooboobooboogooO0oooOoo, 1984000000000
tddoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao
oooooOoOoOoOO0oO0oOoOoOooOooooo0oo0oo0oo0oo0n0n(oxygen ion)dO0oonoan

O hydroxy iond O OO O O O (fluorine ion)0 0O 0O O OO (chlorine ion)DOODOOAO
(sulphur ion)D 00000000 O0O0OO0OO0OO0OO0OOOOO IUPACODDO OO OOO", OHY,
FP, CI17, s""0 0000000000 (oxide ion)D0 0O 0O0O0O0OOOhydroxide iond 0O
00000 0g((fluoride ion)D OO DO DODOO (chloride ion)d0 00O 0O O O O (sulphide
ion)J 0000000O0O0D0O0ODO0OODO0DOODODODODODDODODODODDODODOODODODOODOOO
0000000000000 o0o0Do0o0o00o00o00o0oDooDooDooDooDooDoDoodOd
oo°, 0O OOoOoOoOoOoOOO

000000 ((praseodymium)0 000 O (neodymium)DJ 00 000D ODOOOOOOOOO
00000 O0O0O0ggod Titaniumd titand cadmiumO cadminiumd phosphorousd phos-
phated phosforousO phosfateO O O OO OO OOOOO

0000000000000 o0o0o00o00o0o0o0o0DoDOooDOooDOooDo0oDOoooOaon
O0O0DO0OO0OO0OWyckoffOOODOS8F, 4e0 0000000000 DOOODOOOODOOOAOX,
y, z, g, Uoo, Boe OO O OOB)DDODODODODODODDODDODODDODDODODODODDODDODODODOODOO
Oo0o0Do0oo0Do0o00 Uoo (Uoo, Voo, we... )y 0OooOoOooooooOoooodoOooOoOooOo
000U 0000000000000 00000D0D0D0DD0D0D0D0DD0DODO0DO0DO0DODODOOO
0000000000000 oo0oo0o00o00o0o0o0o0DoDooDo0oDo0ooDoDo0oDOoooOoaon
ooooox, y, zZOODODODODODODODODOODOODOODOODOODDODDODODDODODODOODODOODO
OCo0O0o0O0oDoDOoOooDOoDoDOoooDOooDOooOod® International Tables,” Vol. |
19690 0 Vol. A 19830 000000000 O0D0OOOODODODODODODODODODOODOD
0000000000000 o0o00o00o00o00o0o0DoDooDo0oDo0oDO0oDoOooDaOoao

o o o o o o o

tdoouoooooouoooooooooooooooooooooooboboooo

3.3 HNNR LA T

00000000000 oo0Do00o00o00o00o0o0o0o0DoDooDo0ooDo0ooDoDo0oDoDOooOao
O000O0authorizeOOOODODODODDODODOSIDOODODODODODODDODODDODODDODDODODDO
0000000000000 o00Do00o0o0o0o0o0ooOoOoe7000000000000
0000000 o0Ooggogdadinternational Union of Crystallography (1UCr)0O0 0O 0O O
0O 0O Acta Crystallogr.00 000000000 O0O0OO0OODOODDOODOODDOOOOOOOOOOO
ooooooooosiIoooi"oo0ooe”" 000000000000 00D0000o0OaD
0000000000000 o0oo0Do00o0o00o00ooDo0oDooDooDooDooDooDoDooOg
0000000 ooDooDoo0oo0oooooooosIooosSIoooooooDooDoodOg

21



goobooobooboobgo bbb obboo bbb Ubo bbb obuobooao
gooobooboooboogoo

goooboooboobooobgo oo obobbooboo0oo0oboUUbobDbooboo oo
000000000000 O0OO0OB =20.012nmm"000w=28.5kg000000000000O0
good

goo o og x oo
goobobooboooboonn 00000000000 OoOO0oO0oo0ooOoOB/nm™0Q/nm™ 00
gooboboobooobooonn goooo* 0" obobuoobobooboboobooonb
gooboboooooboonn gooobobooboobooonn
B Q
nm" H nm" "

gooboooboobuoobgouoboobobboo b0 bbb uobobouobobooao
goooooboobuoobouobobobotbboo bbb uoUbuobobbouobob oo
gooboooboobuoobgouoboobobboo bbb bobobboobobooao
gooooobooboobgouobooboboobo00obo0buoUbuoboDboobuob oo
goooboobooobooooo

I e I T A B A
o000 o0ooooooooooooooooooooooooDoooood, A
oo odnd i, ed0000000000D0oooooooooooooOoan
goboooobooobuoubdr, DO0OORODODODODFRFODODODODOUODODODOOO
cO calculated, oOobservedd D DD OO OODOODODODOODODOODODOODODOODOGO

OOo0T.00O00TOCOOOODOOOOOOOOOOOCcCOeceriticalODO0OOO0OODOODODO

g goooobobobboobobogoooooo

0000000 O ((day)do 00O ¢hour)d O (minute)d SIOD OO O OO (second)d O
gooooobooooboboobooboboobooboboobooboobbobobao
Ooo0oo0o0D00 x Joopooooooooogoooogod, h, ming sOO
ooooooood, h, sOOQO0GOdQoQOoDO0OOOoODODOOODODOoOODODOoOODOO
day, hour, sec0 000 0OQC0OQODODOODODDODOODDODOODODODOOODOD

g

O o o o o

todbooboooooouoooooooooooooooooooooobooooao
ocooooosiIooooobooboooooboobDoooobooooboobobooooo
OO0O0O00OpmOmol/dn"0 000000000 O0O0OO0ODODOOODDODOODDOOOO
todbooooooouoooooooooooooooooooooobooooao

o o o oo oo ooo o
o o o oo oo ooo o

todobootoooooouoooooooooooooooooooooobooooao

0O o o ooooooogoogo oo b g

O o o o o

22



3.4 MIEHMIIHBRLIL-DHEER

BOB e 0DDODDODDODODDODODODDODDODDODDODDODOODODOODO (temperature
factor)D D OODODODO0ODO0ODODODODOOOOOOexpOOB(sin® /A )'00000000OD0ODO
OexpO O (h"B oo + k"B oo + 17B 0o + 2hkPB oo + 2hIB oo + 2kIB 00)0 OO OO OOO
000000000000 oo0ooDooDooDooDooDooDooDooDooDooDoodod

B: OO 0OO0OUOOOOOOOGQOQQd (isotropic atomic displacement parameter)

BonOOOOUwe: OODODDODDOOOOOOOODO (anisotropic atomic displacement

parameter)
O00O0OO0O00O00Hall, Allen & Brown, 199100 000000000 OO0OOOOOO
0000000 ooooDooDo0oo0Do00o0o0Doo0oo0ooDooo0foOoDOoOOoDOoOOoOOoOOOOan
0000000000000 o0o0o0o0o0D0oDo0oDo0oDooDoDoooon

0000000000000 o00o00oooDoOo0p.e000VLLLODODODODODODODODDOOD
0000000000000 0O0DD0OO0DDOODOODDOODOOOVUwW.OO00OO0O0O00O00O0A0
0000000000000 o0o0Do00o00o00o0D0o0DoDOooDo0oVwWODO00o0o0ooooan
000000000000 Bs00O0O0O0O0OBOULODDODDODDODDOD®"0O000000O0O0O0OOD
O0oooDooooooon
3.5 WEILENE &

0000000000000 oo00o00o00o00o0Do0DoDooD0oDo0DoDO0oDoDOooOao
000000000 ooDo0oo0o0o0Do00o00o00o00oo0oDooDooDooDooDooDoDooOd
0000000000000 o0oo0Do00o0o00oo0ooo0DooDooDooDooDooDoDooO
0000000 oo0oo0Do0oo0Do0o0Do00o00o00o00oO0oDooDooDooDooDoooDoOoo
0000000000000 o0o0Do00o00o00o00oo0oDooDooDooDooDooDoDooo
0000000000000 o0o0Do00o0o00o00oo0oDooDooDooDooDooDoDooOd
000000000 ooDooDo0ooDooooooooon

0000000000000 o0o00o00o00o00o0o0oDooDo0oDOooDo0oDOoooOoaon
000000000000 o0o0o000o00o00o00oDo0oDooDooDooDooDoooDoonDaOg
0000000000000 o0o0Do00o0o00o00oDo0oDooDooDooDooDooDoDooOg
O0O0Ovan der WaalsO OO ODOODODDODODODODODODODODODODODODODODODODODDODOOOOO
00 0000000000000 000000O0O0ODOShannon, 19760 000000000
O OO0 bond valence sumO Zachariasen, 1978; Brown & Altermatt, 19850 0 0 0 0 OO
0000000 ooo0ooDo0ooo0o0O0o0o0o00o0o0oo0Doo0oDo0oDooDOooDoOoo

0000000000000 oo00o00o00Do0o0o0o0DoDooDo0oDOoDoDOooDOoooOaon
00 0000000000000 o0o0o0o00o0o0oDooDooDooDooDoooDoodOd
0000000000000 o0o0Do00o0o00o00oo0oDooDooDooDooDooDoDooOd
00000000000 oo0Do0o0Do00o0o00o00oDo0oDooDooDooDooDoooDooOg

23



todoouooooooooooooooooooooooooooooooobobooondao
tddoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao
tdoouoooooooooooooooooooooooooooooobobooondao
uodoouooooooooooooooooooooo

3wk

Brown, 1.D. & Altermatt, D. (1985). Acta Cryatallogr., Sect. B, 41, 244.
Cullity, B.D. (1980)." Xuooduoo,” oooooo, oobOg, p. 175.
Hill, R.J. (1983).“ The Rietveld Method,” ed. by R.A. Young, Oxford Univer-
sity Press, Chap. 5.
Hall, S.R., Allen, F.H. & Brown, I.D. (1991). Acta Crystallogr., Sect. A, 47,
655.
“ International Tables for Crystallography,” Vol. A (1983). D. Reidel,
Dordrecht.
“ International Tables for X-Ray Crystallography,” Vol. 1 (1969). Kynoch
PressO Birmingham.
“ International Tables for X-Ray Crystallography,” Vol. 1V (1974). Kynoch
PressO Birmingham p. 324.
oo o0 (1977). JooooooDe, Oooos540ooo,” Oog, p- 60.
OO0 O (1989). OO .
McMurdie, H.F., Morris, M.C., Evans, E.H., Wong-Ng, W. & Hubbard, C.R. (1986).
Powder Diffrac., 1, 40.
Ozawa, H., Uno, R., Yamanaka, T., Morikawa, H., Ando, M., Ohsumi, K., Nukui, A.,
Yukino, K. & Kawasaki, T. (1989). Rev. Sci. Instrum., 60, 2382.
Peterse, W.J.A.M. & Palm, J.H. (1966). Acta Crystallogr., 20, 147.
Shannon, R.D. (1976). Acta Crystallogr., Sect. A, 32, 751.
Stout, G. H. & Jensen, L.H. (1972)." XODOO4oooOoOOo,” 0boOooo, ooooOOd
O, p. 152.
Watanabe, N., Asano, H., lwasa, H., Satoh, S., Murata, H., Karahashi, K.,
Tomiyoshi, S., lzumi, F. & Inoue, K. (1987). Jpn. J. Appl. Phys., 26, 1164.
Young, R.A., Prince, E. & Sparks, R.A. (1982). J. Appl. Crystallogr., 13, 357.
Yukino, K. & Uno, R. (1986). Jpn. J. Appl. Phys., 25, 661.

Zachariasen, W.H. (1978). J. Less-Common Met., 62, 1.

24



