Konwersatorium z chemii ciala stalego
Specjalnos¢: chemia budowlana

ZESTAW S

Miedzynarodowe Tablice Krystalograficzne

e analiza informacji zawartych w Migdzynarodowych Tablicach
Krystalograficznych

e rozwigzywanie zadan w oparciu o dane zawarte w Miedzynarodowych Tablicach
Krystalograficznych



Zadanie 1

Siarczek palladu (PdS), nalezacy do uktadu tetragonalnego, ma grupe¢ przestrzenng P4,/m.
Komorka elementarna o wymiarach ap = 6.429 Aicy=6.608 A zawiera osiem atomow
palladu i osiem atomow siarki. Atomy siarki zajmujg ogdlne pozycj¢ rownowazne 8k o
parametrach x =0.19, y = 0.32, z= 0.23. Atomy palladu zajmuja trzy krystalograficzne r6zne
pozycje palladu:

2 Pd w pozycji 2e
2 Pd w pozycji 2¢
4 Pd w pozycji 4j przy czym x = 0.48 1 y = 0.25.

Korzystajac z ,,Miedzynarodowych Tablic Krystalograficznych” oraz powyzszych danych:
e wyznacz wartosci wspotrzednych dla atomow siarki 1 palladu;

e znajac polozenia atoméw w komodrce wykresl jej rzut na plaszczyzne (001);
e oblicz odleglosci od atomu siarki do kazdego z czterech sasiednich atoméw palladu.

Zadanie 2

Fluorek cyny(IV) SnF,, krystalizuje w grupie przestrzennej [4/mmm. Komoérka elementarna
ma wymiary ag = 4.04, co = 7.93A. Atomy zajmuja nastepujace pozycje krystalograficzne:

Sn w pozycji 2a
F’ w pozycji 4c
F’ w pozycji 4e przy czym z = 0.237

Korzystajac z ,,Miedzynarodowych Tablic Krystalograficznych” oraz powyzszych informacji:
e wyznacz wartosci wspotrzednych dla atomow cyny i fluoru

e znajac potozenia atomoéw w komoérce wykresl strukturg SnF,
e okresl grupe punktowa dla pozycji szczegolnych
e oblicz dlugos$¢ wigzania Sn—F i opisz sfer¢ koordynacji wokoét atomu centralnego.

Zadanie 3

HgBr; krystalizuje w grupie przestrzennej Cmc2,. Wymiary komoérki elementarnej wynosza
ap = 4.624A, by = 6.798A, co = 12.445A i zawiera 4 atomy rteci w pozycji (4a) przy czym
y =0.334,z=0.000 i 8§ atomo6w bromu zajmujacych nastgpujace pozycje:
Br(1) 4a przy czym y = 0.056, z = 0.132 oraz Br(2) 4a przy czym y = 0.389, z = 0.368.
Korzystajac z ,,Migdzynarodowych Tablic Krystalograficznych” oraz powyzszych danych:
e wyznacz wartosci wspotrzednych dla atomow rteci 1 bromu;
e znajac potozenia atomoéw w komorce wykresl jej rzut na plaszczyzne (100);

e oblicz odlegtosci od atomu rteci do kazdego z sasiednich atomow bromu.



Zadanie 4

K,PtClybkrystalizuje w grupie P4/mmm. Komoérka elementarna ma wymiary a =b = 6.99A,
¢ = 4.13A. Atomy zajmuja nastepujace pozycje krystalograficzne:

K w pozycji e
Pt w pozycji a
Cl w pozycji j, przy czym x = 0.235

Korzystajac z miedzynarodowych Tablic Krystalograficznych oraz powyzszych danych:
e wyznacz wartosci wspotrzednych dla atomow potasu, platyny i chloru
e znajac potozenia atomow w komorce elementarnej wykresl rzut komorki na
ptaszczyzne xy

Materialy dodatkowe

Rozmieszczenie elementow symetrii i potozenia punktéw symetrycznie rownowaznych
przedstawia si¢ na rzutach komorki elementarnej na ptaszczyzny (100), (010) oraz (001).
Elementy symetrii na rzutach oznacza si¢ mi¢dzynarodowymi symbolami graficznymi,
natomiast polozenia punktéw symetrycznie rownowaznych — za pomocg kotek.

Pelny symbol grupy SKkrécony symbol
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a) pkt. nad plaszczyzna rzutu, dla ktérego z # 0

b) pkt. pod ptaszczyzng rzutu, dla ktérego z # 0

¢) pkt. nad plaszczyzng rzutu, dla ktérego z=1/2 + z

d) pkt. pod ptaszczyzng rzutu, dla ktoregoz=1/2 —z

e) pkt., ktory powstal w wyniku odbicia w ptaszczyznie lub srodku symetrii

f1ig) dwa punkty znajdujace si¢ jeden nad drugim, z ktérych jeden powstat w wyniku odbicia
w plaszczyznie lub §rodku symetrii (znaczenia + i — oraz Y2+ 1 Y2- jak wyzej )

W Tablicach Krystalograficznych dla kazdej grupy przestrzennej podaje si¢ takze
wspotrzedne pozycji ogdlnych i1 szczegdlnych, liczebno$¢ pozycji, oznaczenie literowe
Wyckoffa oraz informacje o refleksach dyfrakcyjnych.



Pdy/m
Cin

Number of positions,
Wyckoff notation,
and point symmetry

) k 1
4 J m
4 i 2
4 h 2
4 g 2
2 I 4
2 e 4
2 d 2/m
2 ¢ 2/m
2 b 2m
2 a 2/m

No. 84 P42/m
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x’y’z;
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0,0,1;
0,3.4;
0,3,0;

3o

Origin at centre (2/m) on 42’

Co-ordinates of equivalent positions

,V,.i',‘% +z;

y’f:%_z'

Px,3+z;
»x3-z;

0,0,3+z; 0,0,3-z.

O

4/m  Tetragonal

s

&

Lo ]

Conditions limiting
possible reflections

General:

hkl: No conditions
hkQ: No conditions
00/: [=2n

Special: as above, plus

no extra conditions

hkl: h+k+1=2n

hkl: 1=2n

}hki’: h+k+1=2n

}hkl: I1=2n



14 / mmm D:J, 4/mmm Tetragonal

No. 139 1 4/!?1 2/”1 2/!?1 Patterson symmetry /4/mmm
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Origin at centre (4/mmm)
CONTINUED No. 139 14/mmm
Generators selected (1); #{1,0,0); 10, 1,0); £0,0,1); {5, 540 (2): (3% (5% (9)
Positions
Multiplicity, Coordinates Eeflection conditions
Wyckoff letter, ) R
Site symmetry (0.0,00+ (2.2.2)4 General:
32 o 1 (Nxyz (2 x7.z (3) Fxz 4)v.xz hil : h+k4+1=2n
3 1.v1 (6) x,¥.1 (Ty¥.x,7 By 7,17 hikQ: h+k=2n
LEITE (10 x,¥2 (1) ¥x,1 (12 v.xz Okl : k4+1=2n
(13) x.%.2 {14y 5yz (15) 7.1,z (16} v.x,z hil - 1=2n
00l : I=2n
hOO: h=2n
Special: as above, plus
16 B .m. 0%z 0%,z ¥.0.z ¥.0.z no extra conditions
0.v7 0.7.7 y.0.2 ¥.0.7
6 m ..m XXz Iz Xz xr.z no extra conditions
Xxz X Iz Xx I XEZ
16 I m xy0 %0 ¥.x,0 ¥.X,0 no extra conditions
£y 0 x50 ¥.x,0 ¥.1.0
16 k£ ..2 x4 EI+i.5 T4 iad I+1X3 hil - 1 =2n
ol S B | XX+s7 T4 x.1.3 Loe X7
8 j mim. X,=0 r.=0 10 = 10 no extra conditions
8 i mlm. x,0,0 £0,0 0.x,0 0.x,0 no extra conditions
8 h m.2m x,x,0 10 1.x,0 x,L,0 n extra conditions
8 g Zmm 0,1z 3.0,z 0,11 =02 hil - 1=1n
B f ..2/m 135 221 .11 {4t hil : k,l=1n
4 ¢ 4mm 0,0,z 0.0,z no extra conditions
4 d dm2 01,4 .02 hkl - I=2n
4 ¢ mmm. 0,40 & 0,0 hkl - 1 =2n
2 b 4/mmm 0.0,4 no extra conditions
21 a 4/mmm 0.0,0 no éxtra conditions
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Cmc 2] 2y mm?2 Orthorhombic
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CONTINUED No. 36 Cine2,

Generators selected (1); 1(1,0,0): £(0,1,0); 1(0,0,1): £(4,5,0): (2): (3)
Positions
Multiplicity, Coordinates Reflection conditions
Wyckoff letter,
Site symmetry (0,0,00+ (3,7,0)+ General:
8§ b 1 1) x,y.2 2)x,y.z2+3 3 xy.z4+3 (4) x.y.z hkl : h+k=2n
0kl : k=2n
hol : h,l=2n
hkO: h+k=2n
hO0: h=2n
0kO: k=2n
00l : I=2n
Special: no extra conditions
4 a m. 0,v,2 0,v,2+1
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P4 / mmm D4/, 4/mmm Tetragonal

No. 123 P 4/1?1 2/171 2/1?7, Patterson symmetry P4/mmn
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Origin at centre (4/mmm)



CONTINUED No. 123 P4/mi

Generators selected (1); #{1,0,0); {0, 1.0); 100,10 (2): (3); (5): (9)

Puositions
Multiplicity, Coordinates Reflection conditions
Wyckoff letter,
Site symmetry General:
15 o 1 (1) x5z (2)x.¥.z (3 Fx.z 4) ¥ 1.z no conditions
(3) Ly.I (6) x,7.7 (T ¥ x,2 By 71z
o) Ly.z (10 x.v.2 (11} ¥.X,Z (12)7.x.2
(13) x.%,2 () xyz (15) 5.1,z (16) y,x.2
Special:
B t .m X, %1 3.z X1 5.z no exira conditions
Tl x,4.I 2.%,2 1.X,2
g = m x,0,z x0,7 0.x,z 0.1,z no exitra conditions
0.2 x0.2 0.x1 057
g8 r m XXz LIz ILx.z Xz no extra conditions
Ix.z xrz Ixz T.X.z
B g m.. X¥.4 LY.% 7.1, % v.T.% no extra conditions
Iye Ii.e VX 7.5+
8 p m.. x,v0 17,0 ¥.x,0 ¥. 1.0 no extra conditions
Iy 0 7.0 ¥, x.0 7.x.0
4 o mlm. xis r.i.: 1.5 Lrt no exira conditions
4 n mlm. x i 0 1.0 Lrh 1,50 no extra conditions
4 m mlm. x0: o 0,x3 0.r2 no exira conditions
4 I mim. x, 0,0 £ 0,0 0.x,0 0.x.0 no extra conditions
4 kK m.2m Xxr: Ir4 Ix 4 Ixi no extra conditions
4 j m.lm x,x.0 xr0 x.x,0 x.x0 no extra conditions
4 i Xmm. 0,1.7 1.0,z 0,2,7 2,07 hil : h+k=2n
2 h 4mm EN .20 no extra conditions
2 4 mm 0,0,z 0,0,z no extra conditions
2 f mmm. 0,40 =, 0,0 Rkl : h+k=2n
2 & mmm. LR 1.0.1 hil : h+k=2n

1 d 4/mmm

]

-
=
e

no exira conditions

1 ¢ 4/mmm 1.2.0 no axtra conditions
1 b 4/mmm 0.0,2 no extra conditions
1 a 4/mmm 0.0.0 no extra conditions



