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ZESTAW 5 
 

 

 

 

Międzynarodowe Tablice Krystalograficzne 

 

  analiza informacji zawartych w Międzynarodowych Tablicach 
Krystalograficznych 
 

  rozwiązywanie zadań w oparciu o dane zawarte w Międzynarodowych Tablicach 
Krystalograficznych 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



Zadanie 1 

Siarczek palladu (PdS), należący do układu tetragonalnego, ma grupę przestrzenną P42/m. 
Komórka elementarna o wymiarach a0 = 6.429 Å i c0 = 6.608 Å zawiera osiem atomów 
palladu i osiem atomów siarki. Atomy siarki zajmują ogólne pozycję równoważne 8k o 
parametrach x = 0.19, y = 0.32, z = 0.23. Atomy palladu zajmują trzy krystalograficzne różne 
pozycje palladu:  

2 Pd w pozycji 2e  
2 Pd w pozycji 2c  
4 Pd w pozycji 4j przy czym x = 0.48 i y = 0.25.  
 
Korzystając z „Międzynarodowych Tablic Krystalograficznych” oraz powyższych danych:  

 wyznacz wartości współrzędnych dla atomów siarki i palladu;  

 znając położenia atomów w komórce wykreśl jej rzut na płaszczyznę (001);  

 oblicz odległości od atomu siarki do każdego z czterech sąsiednich atomów palladu.  
 

 
Zadanie 2 

 
Fluorek cyny(IV) SnF4, krystalizuje w grupie przestrzennej I4/mmm. Komórka elementarna 
ma wymiary a0 = 4.04, c0 = 7.93Å. Atomy zajmują następujące pozycje krystalograficzne:  
 
Sn w pozycji 2a  
F’ w pozycji 4c  
F’’ w pozycji 4e przy czym z = 0.237  
 
Korzystając z „Międzynarodowych Tablic Krystalograficznych” oraz powyższych informacji:  

 wyznacz wartości współrzędnych dla atomów cyny i fluoru  

 znając położenia atomów w komórce wykreśl strukturę SnF4  

 określ grupę punktową dla pozycji szczególnych  

 oblicz długość wiązania Sn‒F i opisz sferę koordynacji wokół atomu centralnego.  
 
 

Zadanie 3 
 

HgBr2 krystalizuje w grupie przestrzennej Cmc21. Wymiary komórki elementarnej wynoszą 
a0 = 4.624Å, b0 = 6.798Å, c0 = 12.445Å i zawiera 4 atomy rtęci w pozycji (4a) przy czym  
y = 0.334, z = 0.000 i 8 atomów bromu zajmujących następujące pozycje: 
Br(1) 4a przy czym y = 0.056, z = 0.132 oraz Br(2) 4a przy czym y = 0.389, z = 0.368.  
Korzystając z „Międzynarodowych Tablic Krystalograficznych” oraz powyższych danych:  

 wyznacz wartości współrzędnych dla atomów rtęci i bromu;  

 znając położenia atomów w komórce wykreśl jej rzut na płaszczyznę (100);  

 oblicz odległości od atomu rtęci do każdego z sąsiednich atomów bromu.  
 
 

 



Zadanie 4 

K2PtCl4bkrystalizuje w grupie P4/mmm. Komórka elementarna ma wymiary a = b = 6.99Å,  
c = 4.13Å. Atomy zajmują następujące pozycje krystalograficzne: 
 
K w pozycji e 
Pt w pozycji a 
Cl w pozycji j, przy czym x = 0.235 
 
Korzystając z międzynarodowych Tablic Krystalograficznych oraz powyższych danych:  

 wyznacz wartości współrzędnych dla atomów potasu, platyny i chloru 
 znając położenia atomów w komórce elementarnej wykreśl rzut komórki na 

płaszczyznę xy 
 
 

Materiały dodatkowe 
 
 Rozmieszczenie elementów symetrii i położenia punktów symetrycznie równoważnych 
przedstawia się na rzutach komórki elementarnej na płaszczyzny (100), (010) oraz (001). 
Elementy symetrii na rzutach oznacza się międzynarodowymi symbolami graficznymi, 
natomiast położenia punktów symetrycznie równoważnych – za pomocą kółek. 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



 
 
a) pkt. nad płaszczyzną rzutu, dla którego z ≠ 0  
b) pkt. pod płaszczyzną rzutu, dla którego z ≠ 0  
c) pkt. nad płaszczyzną rzutu, dla którego z = 1/2 + z  
d) pkt. pod płaszczyzną rzutu, dla którego z = 1/2 – z  
e) pkt., który powstał w wyniku odbicia w płaszczyźnie lub środku symetrii  
f i g ) dwa punkty znajdujące się jeden nad drugim, z których jeden powstał w wyniku odbicia 
w płaszczyźnie lub środku symetrii (znaczenia + i – oraz ½+ i ½- jak wyżej ) 
 
W Tablicach Krystalograficznych dla każdej grupy przestrzennej podaje się także 
współrzędne pozycji ogólnych i szczególnych, liczebność pozycji, oznaczenie literowe 
Wyckoffa oraz informacje o refleksach dyfrakcyjnych. 

 



 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


