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Badanie struktury monokrysztalow NaCl o roznych orientacjach

Wstep teoretyczny:

NaCl krystalizuje w uktadzie regularnym, w grupie przestrzennej Fm3m. Komoérka
elementarna chlorku sodu zwiera cztery kationy i cztery aniony o wspotrzednych 000 i
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Rys 1. Struktura krystaliczna chlorku sodu z wyrdznionymi plaszczyznami (111) oraz (222).
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Kazdy kation jest otoczony szescioma anionami, a kazdy anion— szescioma kationami,
ktore tworza wieloscian koordynacyjny — oktaedr. Chlorek sodu nalezy do struktur typu B1,
ktora mozna rozpatrywac jako regularny zwarty uktad aniondéw, w ktorym wszystkie luki
oktaedryczne sa zajete przez kationy.

Sity elektrostatycznego przyciagania miedzy jonami przeciwnego znaku utrzymuja
spojnos¢ sieci krystalicznej i sa rownowazone przez sity odpychania pomigdzy jonami o tym
samym znaku oraz sity odpychania bliskiego zasiggu mig¢dzy jonami o przeciwnym znaku.
Stosunek promieni jonow, ktory powinien by¢ utrzymany, by zapewnic¢ stabilnos¢ struktury,
oblicza si¢ z geometrycznych zaleznosci w wieloscianie koordynacyjnym. Przy zatozeniu, ze
promien anionu jest wigkszy od promienia kationu (Rg > Ra) oraz ze w granicznym
przypadku aniony B stykaja si¢ ze soba, a luk¢ miedzy nimi wypelnia kation A, mozna
zapisac ze:



Ra+ Rs=Rs\2 Ra/Re =12 — 1 =0,41

Dlatego tez, rozpatrzone utozenie jonéw w wieloscianie jest stabilne, gdy :
Ra/Rs 2 0,41.

W strukturach w ktorych liczba koordynacji wynosi 6, stosunek promieni jonéw powinien
leze¢ w granicach 0,41 —0,73.

W tabeli ponizej przedstawiono niektore zwiazki o strukturze B1. Wsrdd nich sa rowniez
takie, dla ktorych Ra/Rs przekracza podany zakres, co moze wskazywac¢ na sktadowg wigzan
atomowych lub metalicznych.

Parametr
Zwigzek komorki Tempe;‘a‘rura )
Lp - pomiaru RA/Rs
elementarne;j o
symbol nazwa ao [A] [°e]
1 BaS siarczek baru 6.3875 21 0.82
2 RbBr bromek rubidu 6.8890 25 0.75
3 KCl chlorek potasu 6.2930 25 0.73
4 LiF fluorek litu 4.0262 25 0.59
5 NaCl chlorek sodu 5.6402 26 0.54
6 FeO tlenek zelaza(Il) 4.2920 26 0,53

Cze$¢ eksperymentalna:

Sprzet i odczynniki:
e dyfraktometr PHYWE z lampa miedziowa,
e uniwersalny uchwyt do krysztatlow
e zestaw monokrysztatow chlorku sodu

Wykonanie ¢wiczenia
Czesé 1. Przygotowanie dyfraktometru do pracy.

1.1 Zamontowac przestong 0 grubosci 2mm na wyjsciu promieniowania rentgenowskiego.
1.2 Ustawi¢ goniometr w pozycji 4.
1.3 Zamocowac¢ krysztal NaCl o odpowiedniej orientacji w komorze eksperymentalne;.
1.4 Wprowadzi¢ nastepujace dane do programu:

e napiecie anodowe — 35kV

e prad anodowy — 1mA

e czas zliczania — 2s

e krok katowy — 0,1°

e kat poczatkowy — 3°

o kat koncowy — 55°

Czesé 1. Rejestracja widma

2.1. Nacisng¢ klawisz ,,continue” i rozpocza¢ pomiar.

2.2. Zarejestrowa¢ widmo (zmierzy¢ zaleznosci i intensywnosci promieniowania X od kata
Bragga w zadanym przedziale kata 0).



2.3. Po zarejestrowaniu widma zapisa¢ widmo w pamieci komputera i w pamigciach
przenosnych np. pendrive.

Czesé I11. Zadania dodatkowe

1. Korzystajac z bazy Crystallography Open Database Sciaggnij plik .cif dla NaCl. Nastepnie
za pomocg programu Mercury:

a) wygeneruj komoérke elementarng chlorku sodu,

b) okresl liczbe koordynacji i wieloécian koordynacyjny anionow ClI™ i kationéw Na',

¢) wyznacz odlegtos¢ pomiedzy jonami Na* i CI~, zaznacz ja na rysunku za pomoca komendy
Picking Mode/Measure Distance,

d) uzyskany obraz zapisz i dotgcz do sprawozdania,

e) oblicz dlugos$é wiazania miedzy jonami Na“ i CI- w krysztale NaCl wykorzystujac
nastepujace dane: 1 mol czasteczek NaCl ma mase u = 58,5 g/mol, a ggstos¢ wynosi
d = 2,16 g/cm®. Poréwnaj z warto$cia odczytana w programie Mercury.

f) wykorzystujac wyliczong w punkcie e) dtugo$é wigzania miedzy jonami Na* i CI oblicz
promienie jonowe CI~ i Na* wiedzac, ze stosunek tych promieni Ra/Rg = 0,54.

2. Wyprowadzi¢ wzor na czynnik struktury Fpy dla struktury NaCl, a nast¢pnie obliczy¢
wartosci czynnikoéw struktury dla kilkunastu reflekséw podanych w Tabeli 1.
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Tabela 1.

hkl czynnik struktury dla NaCl

100
110
111
200
210
211
220
300
221
310
311
222

3. Wyprowadzi¢ wzor na czynnik struktury Fpy dla struktur typu Al i A2, A3 i A4.
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