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Podstawy krystalochemii - pierwiastki

Cel ¢wiczenia: okreSlenie pelnej charakterystyki wybranych struktur pierwiastkow
chemicznych.
Pomoce naukowe: modele sieci przestrzennych struktur Al, A2, A3, A41i A9.

Wstep teoretyczny:

Jednym z kryteriow klasyfikacji substancji krystalicznych jest ich sktad chemiczny.
Ciata krystaliczne sg na tej podstawie dzielone na grupy, oznaczone odpowiednimi
symbolami literowymi. Jest to podziat formalny, poniewaz klasyfikuje on do jednej grupy
substancje réznigce si¢ pod wzgledem strukturalnym. Stad dalszy podzial tych grup na
podgrupy w obregbie, ktorych substancje majg juz taki sam typ struktury.

Tabela 1.
Podziat ciat krystalicznych na grupy na podstawie skladu chemicznego 1 stosunkow
stechiometrycznych.

Lp. Grupy Symbol
grupy
1 Pierwiastki A
2 | Zwiazki AB B
3 Zwiazki AB, C
4 Zwigzki A,B, D
5 | Zwigzki z wigce] niz dwoma rodzajami atomow (bez kompleksow) E
6 | Zwiazki z kompleksami BX i BX, F
7 | Zwiazki z kompleksami BX; G
8 | Zwigzki z kompleksami BX, H
9 | Zwiazki z kompleksami BXg I
10 | Zwiazki z kompleksami skomplikowanymi K
11 | Stopy L
12 | Zwiazki organiczne 0
13 | Krzemiany S




Tabela 2.

Podziat grup A i B na typy struktur.

Grupa Typ struktury Grupa Typ struktury
symbol symbol
Al — miedz, Cu B1 — chlorek sodu, NaCl

A - PIERWIASTKI

A2 — wolfram a, a-W
A3 — magnez, Mg

A4 — diament, C

AS — cyna biala, Sn

A6 —ind, In

A7 — arsen, As

A8 — selen, Se

A9 — grafit, C

A10 —rte¢, Hg

All — gal, Ga

A12 — mangan o, a-Mn
A13 — mangan B, B-Mn
Al4 —jod, I

A15 — wolfram B, B-W
A16 — siarka, S

A17 — fosfor czarny, P
A18 — chlor (-185 C°), Cl
A19 — polon, Po

A20 —uran a, o- U

B - ZWIAZKI AB

B2 — chlorek cezu, CsCl

B3 — sfaleryt, ZnS

B4 — wurcyt, ZnS

B5 — karborund 111, SiC

B6 — karborund II, SiC

B7 — karborund I, SiC

B8 — arsenek niklu, NiAs

B9 — cynober, HgS

B10 — jodek fosfoniowy, PHyl
B11 — tlenek otowiu (II), PbO
B12 — azotek boru, BN

B13 — milleryt, NiS

B14 — arsenek zelaza, FeAs
B15 — borek zelaza, FeB
B16 — siarczek germanu, GeS
B17 — kuperyt, PtS

B18 — kowelin, CuS

B19 — zloto-kadm, AuCd
B20 — krzemek zelaza, FeSi1




Charakteryzujac typ struktury podajemy :

e symbol klasyfikacyjny oraz zwigzek chemiczny charakterystyczny dla danego
typu struktury,

uktad krystalograficzny, grupe punktowa i przestrzenna,

liczbe 1 wielo$cian koordynacyjny,

liczbe 1 wspotrzedne atomow w komorce elementarnej,

wspotczynnik upakowania (stopien wypelnienia przestrzeni).

LICZBA KOORDYNACYJNA (L.K.) - liczba jednakowych atomow lub jonow
réwnoodlegtych od atomu (jonu) centralnego.

Liczba koordynacyjna: 12

Liczba koordynacyjna: 12

WIELOSCIAN KOORDYNACYJNY - tworzy jon (atom) centralny, ktéry znajduje sic w
jego srodku geometrycznym natomiast srodki atoméw skoordynowanych zajmuja wierzchotki
wieloscianu. Liczba narozy wielo$cianu odpowiada liczbie koordynacyjne;.

kubooktaedr regularny kubooktaedr heksagonalny



STOPIEN WYPEENIENIA PRZESTRZENI — stopien wypeknienia przestrzeni sieci
krystalicznej (W) jest to stosunek objetosSci zajetej przez atomy zawarte w komorce
elementarnej do jej objetosci.

Przyklad: Obliczy¢ stopien wypelnienia przestrzeni dla sieci krystalicznej regularnej
przestrzennie centrowanej (typ I).
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Wykonanie ¢wiczen:

Cwiczenie 1

Postugujac si¢ modelem sieci przestrzennej diamentu A4 i grafitu A9 okresli¢:
- wielo$cian koordynacyjny
- liczbe koordynacji
- hybrydyzacje orbitali elektronowych



stopien wypetnienia przestrzeni

kierunki i plaszczyzny o najgestszym obsadzeniu weztami

liczbe atomow przypadajacych na komorke elementarng

podobienstwa i roznice w budowie sieci krystalicznej diamentu i grafitu
Poréowna¢ wlasciwosci fizykochemiczne diamentu i grafitu

Cwiczenie 2

Postugujac si¢ modelami sieci przestrzennych pierwiastkow Al, A2 i A3, okresli¢:
- wielo$cian koordynacyjny
- liczbe koordynacji
- stopien wypeknienia przestrzeni
- kierunki i ptaszczyzny o najgestszym obsadzeniu weztami
- liczbg atomdw przypadajacych na komodrke elementarng

Cwiczenie 3

W oparciu o przedstawione rysunki 1 1 2 oraz modele sieci krystalicznej poréwnacé strukture
A1 (miedzi) ze strukturg A4 (diamentu).

Rys. 1 Komorka elementarna miedzi Rys. 2 Komorka elementarna diamentu

Zadanie 1.

Zaktadajac, ze atomy sa stykajacymi si¢ sztywnymi kulami o $rednicy D 1 zajmujg pozycje
weztéw w komodrkach regularnych typu P i F oblicz:

a) objetos¢ komorek wyrazong wartoscig D;

b) liczbe atoméw w komorce;

c) gestos¢ wyrazong liczbg atomow na objetos¢ komorki.

Zadanie 2.

Wyrazi¢ promienie atomowe poprzez krawedz komorki elementarnej ay dla struktur typu 417,
A2, A3 1 A4, a nastgpnie wykorzystujac wyprowadzone zaleznosci obliczy¢ promienie
atomowe dla nastepujacych pierwiastkow:

a) zlota (ay = 4,0786 A),

b) molibdenu (ay = 3,1668 A),

¢) tytanu (a, = 2,9504 A),

d) germanu (ay = 5,6576 A).



Zadanie 3.

Krystaliczna komoérka elementarna zlota nalezy do uktadu regularnego i jest to komorka typu
F. Wiedzac, ze parametr sieciowy jest rowny 4,0786 A wyznacz:

a) baze komorki elementarne;j

b) odleglos¢ miedzy najblizszymi atomami lezacymi wzdtuz kierunku [110] oraz [111]

c¢) odleglos¢ miedzyptaszczyznowa d331)

d) gestos¢ krysztatu.

Zadanie 4.

Wykorzystujac rzut komorki elementarnej diamentu (typ A4) na plaszczyzne XY:

a) podaj typ komorki Bravais'go,

b) oblicz objetos¢ 1 gestos¢ krysztatu,

¢) wyznacz odlegto$¢ pomigdzy najblizszymi atomami wegla w strukturze diamentu,

d) oblicz stopien wypetnienia przestrzeni przyjmujac za promien atomu potowe odleglosci
miedzy najblizszymi atomami wegla.

Parametr sieci komoérki elementarnej diamentu wynosi ap = 3.557A.
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Zadanie 5.
Wiedzac, ze podczas przemiany zelaza ze struktury A2 w struktur¢ Al nast¢puje zmiana
gestosci o 1%, obliczy¢ stosunek promieni atomowych odmian polimorficznych zelaza.
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