Uniwersytet Slaski — Instytut Chemii — Zaklad Krystalografii

Laboratorium z Krystalografii

2 godz.

Podstawowe pojecia opisujace sie¢ przestrzenng

Cel ¢wiczenia: ksztaltowanie umiejetnosci postugiwania si¢ modelami sieci przestrzennych
w celu okreslania wspotrzednych weztow, symboli kierunkéw oraz wskaznikéw ptaszezyzn
siecl.

Pomoce naukowe: modele komoérek elementarnych: wolframu, magnezu, fluorytu,
perowskitu, rutylu; model sieci przestrzennej chlorku sodu, grafitu, diamentu.

Czes¢ teoretyczna:

Ustalaniu potozenia atomoéw w ciele krystalicznym shuza modele matematyczne,
w ktorych atomy lub ich ugrupowania czyli jony i czasteczki sg przedstawiane jako punkty
(wezly). Sieé¢ przestrzenna stanowi zbior takich punktow, ktére powtarzaja si¢ regularnie w
trzech wymiarach przestrzeni. Sie¢ Krystaliczna jest rzeczywistym odpowiednikiem sieci
przestrzennej 1 sktada si¢ z realnych elementow budujacych krysztat. Zewnegtrzny ksztatt
krysztatu jest odzwierciedleniem jego budowy wewnetrznej. Krawedzie krysztatu w sieci
przestrzennej odpowiadajg prostym sieciowym natomiast $ciany plaszczyznom sieciowym.
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Rys. 1. Wspotrzedne wybranych weziow w sieci przestrzenne;

Jednostkami pomiarowymi okreslajacymi wspolrzedne wezla sa jednostki osiowe ag, by, Co
odpowiednio wzdhuz osi X, Y , Z (Rysunek 1). Jesli jeden z wezlow wybierzemy za poczatek



uktadu wspotrzednych, to odlegtos¢ od poczatku uktadu do dowolnego wezta sieci moze byé
przedstawiona, jako wektor wypadkowy:

R = xay + yby + zco,
gdzie: x, y, z to liczby numerujgce wezly w kierunkach osi wspotrzednych, zwane
wskaZnikami wezta (symbolem wezla).
Symbole weztow lezacych wewnatrz komorki elementarnej sa wyrazone utamkami jednostek
osiowych. Wspétrzedne ujemne weztdéw maja nad odpowiednim wskaznikiem znak minus.
Wskazniki kierunkéw prostych sieciowej w sieci przestrzennej okre$laja trzy liczby
catkowite m, n, p wzgledem siebie pierwsze, ktore zapisane w nawiasach kwadratowych
stanowiq symbol prostej sieciowej [mnp]. Wszystkie proste sieciowe rownolegle do siebie
maja takie same wskazniki i tworza tzw. rodzine prostych sieciowych. Kazda rodzina
prostych sieciowych charakteryzuje si¢ gesto$cig obsadzenia przez wezly i1 kierunkiem.
Wskazniki prostej sieciowej przechodzacej przez wezet 0,0,0 i dany wezet sg takie same, jak
wskazniki danego we¢zla (Rysunek 2). Wskaznik dowolnej prostej sieciowej przechodzacej
przez dwa wezly lezacej na tej prostej otrzymujemy w ten sposob, ze odejmujemy od siebie
wspotrzedne tych weztow, otrzymane liczby sprowadzamy do liczb catkowitych wzgledem
siebie pierwszych i zapisujemy w nawiasie kwadratowym. Kazdej prostej sieciowej mozemy
przypisa¢ dwa przeciwne zwroty.
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Rys. 2. Polozenie wybranych kierunkow i ich symbole w komorce elementarne;.

Potozenie plaszczyzny sieciowej w sieci przestrzennej okres$laja tzw. wskazniki

Millera. Symbolem Millera plaszczyzny sq trzy liczby catkowite h, k, |, wzgledem siebie
pierwsze, ujete w nawias okrqgly (hkl).
Wskazniki Millera okreslaja, ile razy odcinki odcigte na osiach przez pierwszg
z rownolegtych plaszczyzn, najblizsza poczatku uktadu mieszczg si¢ w jednostkach osiowych
ap, bo, co. Plaszczyzna o wskaznikach (hkl) dzieli krawedz ay komorki (wzdtuz osi X) na h
czesci, krawedz by komorki (wzdtuz osi Y) na k czesci, krawedz cy komorki (wzdtuz osi Z) na [
czesci (Rysunek 3). Jezeli ptaszczyzna jest rownolegla do danej osi krystalograficzne;,
wowczas jej wskaznik wynosi 0.




Ptaszczyzna rownolegta do osi Z ma wskaznik (hk0), réwnolegta do osi X (0kl), rownolegta
do osiiY (hOl). Plaszczyzna rownolegla do osi X 1 Y ma wskaznik (00L).

Jesli ptaszczyzna przecina ujemne zwroty osi, symbol zapisujemy umieszczajac znak minus
nad danym wskaznikiem np. (I11).

Aby wyznaczy¢ wskazniki Millera plaszczyzny z pomiarow odcinkéw odcietych przez

nig na osiach krystalograficznych nalezy (1) podzieli¢ odcinki odcigte przez S$ciang
jednostkowa na kazdej osi przez odpowiedni parametr $ciany; (2) sprowadzi¢ otrzymane
wyniki do liczb calkowitych wzgledem siebie pierwszych; (3) zapisaé otrzymane liczby w
nawiasie okragtym.
W przypadku gdy znana jest liczba jednostek osiowych, jakie odcina dana §ciana na osiach
krystalograficznych wskazniki Millera wyznaczamy tworzac odwrotnosci liczb jednostek
osiowych, odcigtych na osiach X, Y, Z, nastepnie sprowadzamy uzyskane wartosci do licz
catkowitych wzgledem siebie pierwszych 1 zapisujemy otrzymane liczby w nawiasie
okraglym.

W ukfadzie heksagonalnym ze wzgledu na przyjete cztery osie wspotrzednych
wystepuja czterowskaznikowe symbole plaszczyzn sieciowych tzw. symbole Millera-
Bravais'go (hkil) oraz czterowskaznikowe symbole kierunku [MNOP]. Wskazniki h, k, i, |
odnosza si¢ odpowiednio do osi X, Y, U 1 Z (Rysunek 4). Pomigdzy wskaznikami $cian
zachodzi zalezno$¢:

h+k+i=0
skad i=- (htk)
W przypadku symbolu kierunku [MNOP] spetnione jest rownanie:
M+N+0=0
skad O0=-(M+N)
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Rys. 3. Polozenie wybranych ptaszczyzn sieciowych w komorce elementarne;



Wykonanie ¢wiczen:

Cwiczenie 1

Korzystajac z modeli komorek elementarnych wolframu, diamentu, magnezu, fluorytu,
perowskitu, rutylu poda¢ wspotrzedne weztdéw w nich wystepujace.

Cwiczenie 2

Zapoznaé si¢ z modelem sieci przestrzennej NaCl, wyznaczy¢ szes¢ dowolnych prostych
sieciowych 1 poda¢ ich symbole.

Cwiczenie 3

Wskaza¢ w wybranej komorce elementarnej ptaszczyzny Millera o symbolach: (111), (001),
(100), (010), (110), (221), (11}, (T20).

Zadania

Zadanie 1

Student poprowadzit prosta sieciowa przez wezty A i B o wspoétrzednych:
»  dlawegzla A: Y2, V2, 0
»  dla wezta B: v, 1, %

Poda¢ symbol prostej sieciowej A-B i B-A

Zadanie 2

Wiedzac, ze ptaszczyzny M i P odcinaja na osiach krystalograficznych X, Y i Z odcinki,
wyrazone w jednostkach osiowych:
» Plaszczyzna M: 2/3 ay, 1/3by, 1/6¢

» Plaszczyzna P: 1/4a, 1/2by, © ¢
Opisac¢ plaszczyzny M i P symbolami Millera.

Zadanie 3

Parametry komorki elementarnej krysztalu rombowego wynosza ap=12,5A, by=10,4 A
ico=8,2 A. Plaszczyzna A przecina sie z osiami krystalograficznymi X, Y i Z odpowiednio w
punktach 6,25 A, 2.6 A i4,1 A. Wyznaczy¢ millerowski symbol tej ptaszczyzny.

Zadanie 4

W  przedstawionej komorce heksagonalnej opisa¢ zaznaczone kierunki za pomoca
czterowskaznikowych symboli [MNOP] oraz opisa¢ zaznaczone kolorem $ciany symbolami
Millera-Bravais'go (hkil).
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Rys. 4. Zaznaczone kierunki i ptaszczyzny sieciowe w komorce heksagonalne;.

Literatura:

1. Z. Bojarski, M. Gigla, K. Stréz 1 M. Surowiec, Krystalografia. Podrecznik

wspomagany komputerowo, PWN, Warszawa 2001.

Z. Bojarski, M. Gigla, K. Stréz 1 M. Surowiec, Krystalografia, PWN, Warszawa 2007.

Z. Kosturkiewicz, Metody krystalografii, Wydawnictwo Naukowe UAM, Poznan

2004.

4. Z. Trzaska-Durski i1 H. Trzaska-Durska, Podstawy krystalografii, Oficyna
Wydawnicza Politechniki Warszawskiej, Warszawa 2003.

bl N



