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MIEDZYNARODOWE TABLICE KRYSTALOGRAFICZNE

Cel (wiczenia:  Analiza informacji  zawartych w  Migdzynarodowych  Tablicach
Krystalograficznych, rozwigzywanie problemow krystalograficznych w oparciu o dane
zawarte w Mig¢dzynarodowych Tablicach Krystalograficznych

Wstep teoretyczny

Opis 230 grup przestrzennych wraz z ich symbolami miedzynarodowymi, numerami
porzadkowymi i odpowiadajagcymi im symbolami Schoenfliesa, rzutami okreslajacymi
potozenie elementéw symetrii i ich rodzaj oraz wspotrzgdnymi punktow rownowaznych sa
zawarte sa w ,,Migdzynarodowych Tablicach Krystalograficznych” (International Tables for
Crystallography).
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Rozmieszczenie elementéw symetrii i potozenia punktow symetrycznie réwnowaznych
przedstawia si¢ na rzutach komoérki elementarnej na ptaszczyzny (100), (010) oraz (001).
Elementy symetrii na rzutach oznacza si¢ migdzynarodowymi symbolami graficznymi,
natomiast potozenia punktéw symetrycznie rownowaznych — za pomoca kotek. (Rys.1)
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a) pkt. nad plaszczyzng rzutu, dla ktoérego z # 0

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

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

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

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

fi g ) dwa punkty znajdujace si¢ jeden nad drugim, z ktorych jeden powstat w wyniku odbicia
w plaszczyznie lub §rodku symetrii (znaczenia + 1 — oraz 2+ 1 /2- jak wyzej

W Tablicach Krystalograficznych dla kazdej grupy przestrzennej podaje si¢ takze
wspotrzedne pozycji ogoélnych i szczegdlnych, liczebnos¢ pozycji, oznaczenie literowe
Wyckoffa oraz informacje o refleksach dyfrakcyjnych.

Wykonanie ¢wiczenia:
1. Siarczek palladu (PdS), nalezacy do uktadu tetragonalnego, ma grupe przestrzenng P4,/m.
Komorka elementarna o wymiarach ag = 6.429 A icy = 6.608 A zawiera osiem atoméw
palladu i osiem atoméw siarki. Atomy siarki zajmujg ogélne pozycje rownowazne 8k 0
parametrach x = 0.19, y = 0.32, z = 0.23. Atomy palladu zajmujg trzy krystalograficzne rozne
pozycje palladu:
2 Pd w pozycji 2e
2 Pd w pozycji 2c
4 Pd w pozycji 4j przy czym x = 0.48 iy = 0.25.
Korzystajac z ,,Miedzynarodowych Tablic Krystalograficznych” oraz powyzszych danych:

e wyznacz wartosci wspotrzednych dla atomow siarki i palladu;

e znajac potozenia atomoéw w komoérce wykresl jej rzut na ptaszczyzne (001);

e oblicz odlegtosci od atomu siarki do kazdego z czterech sgsiednich atoméw palladu.

Do sprawdzenia poprawnosci wykonania zadania wykorzystaj program Mercury 3.1 i
postepuj zgodnie z instrukcja:
e otworz plik o nazwie PdS.cif
e wybierz odpowiedni ksztattu atoméw otwierajac Display/Styles/Ball and Stick, a
nastepnie Display/Styles/Ball and Stick Settings i w otwartym okienku (Ball and Stick
Display Options) ustawiajac Bond Radius na 0.
e wygeneruyj komorke elementarng otwierajac Calculate/Packing and Slicing i
zaznaczajac Show cell axes, Packing oraz Inlude atoms that Fit.
e ustaw komorke elementarng zgodnie z osig krystalograficzng Z.
e uzyskany obraz zapisz i dotacz do sprawozdania
o okresl odlegtosci pomigdzy atomami Pd i S w komorce elementarnej stosujac
komende Measure Distance

2. Staty chlor w temperaturze —160°C ma strukturg nalezaca do grupy przestrzennej Bmab.
Komorka elementarna o wymiarach: ag = 6.24 A, by = 8.26 A, co = 4.48 A zawiera osiem
atomow w pozycji szczeg6lnej 8f, przy czym y = 0.100 i z = 0.370.
Korzystajac z ,,Miedzynarodowych Tablic Krystalograficznych” oraz powyzszych informacji:
e Wwyznacz wartosci wspotrzednych dla atomow chloru;
e znajac polozenia atomow w komorce wykresl jej rzut na ptaszczyzng (100);



e znajdz atomy tworzace czasteczke Cl, i oblicz dlugos$¢ wigzania w czasteczce;
e oblicz odlegtosci migdzy atomami chloru w sasiednich czasteczkach.

Do sprawdzenia poprawnosci wykonania zadania wykorzystaj program Mercury 3.1 i otworz
plik o nazwie chlor.cif :
e zgodnie z instrukcjg podanag w ¢wiczeniu 1 wybierz odpowiedni ksztalt atomow i
wygeneruj komorke elementarna.
e ustaw komorke elementarng zgodnie z osig krystalograficzng Z.
e znajdz obliczong dtugos¢ wiazania w czasteczce Cl, i zaznacz za rysunku za pomoca
komendy Picking Mode/Measure Distance
e uzyskany obraz zapisz i dotgcz do sprawozdania.

3. Fluorek cyny(IV) SnF,, krystalizuje w grupie przestrzennej I4/mmm. Komorka

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 ,,Migdzynarodowych Tablic Krystalograficznych” oraz powyzszych informacji:
e Wwyznacz wartosci wspotrzednych dla atomoéw cyny i fluoru

znajac polozenia atomoéw w komorce wykresl strukture SnF,

okresl grupe punktowa dla pozycji szczegdlnych

oblicz dtugosé wigzania Sn—F i opisz sfer¢ koordynacji wokot atomu centralnego.

Do sprawdzenia poprawnosci wykonania zadania wykorzystaj program Mercury 3.1 i otworz
plik o nazwie SnF.cif :
e zgodnie z instrukcja zawarta w ¢wiczeniu 1 wybierz odpowiedni ksztalt atomow
i wygeneruj komoérke elementarna.
e ustaw komorke elementarna, tak aby przedstawi¢ struktur¢ SnF,
e znajdz obliczone dtugosci wigzan Sn—F i zaznacz je na rysunku stosujac komendy
Picking Mode/Measure Distance
e uzyskany obraz zapisz i dotgcz do sprawozdania

4. HgBr, krystalizuje w grupie przestrzennej Cmc2;. Wymiary komorki elementarnej
Wynosza ag = 4.624A, by = 6.798A, ¢ = 12.445A i zawiera 4 atomy rteci W pozycji (4a) przy
czym y = 0.334, z=0.000 i 8 atom6éw bromu zajmujacych nastgpujace pozycje: Br(1) 4a przy
czymy = 0.056, z = 0.132 oraz Br(2) 4a przy czym y = 0.389, z = 0.368.
Korzystajac z ,,Miedzynarodowych Tablic Krystalograficznych” oraz powyzszych danych:

e Wyznacz wartosci wspotrzednych dla atomow rteci i bromu;

e Znajac polozenia atomoéw w komorce wykresl jej rzut na ptaszczyzne (100);

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

Do sprawdzenia poprawnosci wykonania zadania wykorzystaj program Mercury 3.1 i otworz
plik o nazwie HgBr.cif :
e zgodnie z instrukcja zawartag w ¢wiczeniu 1 wybierz odpowiedni ksztalt atomow i
wygeneruj komorke elementarna.
e ustaw komorke elementarng zgodnie z osia krystalograficzng X.
e znajdz obliczone dlugosci wigzan Hg-Br(1) oraz Hg-Br(2) i zaznacz na rysunku
stosujac komendy Picking Mode/Measure Distance.
e uzyskany obraz zapisz i dotgcz do sprawozdania.



5. Weglik zelaza (cementyt) jest waznym skladnikiem stali i krystalizuje w uktadzie
rombowym z ag = 4.524, b = 5.089, o = 6.740A.
Korzystajac z danych znajdujacych si¢ ponizej:
e okresl stechiometri¢ cementytu
e korzystajac z tabeli i rzutu komoérki elementarnej na ptaszczyzne ac, oblicz wszystkie
krystalograficznie r6zne dtugosci wigzan Fe-C

X y z

C 0.07 0.37 0.25
Fe(l) 0.333 0.175 0.065
Fe(2) -0,167 0.04 0.25

Rzut komérki elementarnej cementytu na plaszczyzne ac

Do rozwigzania zadania wykorzystaj program Mercury 3.1:
e otworz plik o nazwie FeC.cif
e zgodnie z instrukcja podang w c¢wiczeniu 1 wygeneruyj komorke elementarna
cementytu i ustaw zgodnie z osig krystalograficzng Y.
e uzyskany obraz zapisz i dotagcz do sprawozdania.
e przy uzyciu komendy Display/Symmetry Elements przedstaw wizualizacj¢ elementéw
symetrii i zapisz:
v’ obraz 1 zawierajacy plaszczyzny symetrii
v’ obraz 2 zawierajacy osie srubowe i srodki symetrii
e nastepnie na podstawie otrzymanych obrazow oraz rzutu komorki elementarnej
podanego w zadaniu wykonaj rysunek rozmieszczenia elementow symetrii i okres|
grupe przestrzenna.
e podaj wspolrzedne pozycji symetrycznie rownowaznych dla ogélnej pozycji punktu
wyjsciowego X,Y,Z.



