Literatura

Z. Bojarski, M. Gigla, K. Str6z, M. Surowiec,
«Krystalografia”, Wydawnictwo Naukowe
PWN, Warszawa 2007

. Z.Trzaska Durski, H. Trzaska Durska,
KI‘ySta|Og rafia ~Podstawy krystalografii strukturalnej

i rentgenowskiej” Wydawnictwo Naukowe
PWN, Warszawa 1994

Wyktad |

Z. Kosturkiewicz, ,Metody krystalografii”,
Wydawnictwo naukowe UAM, Poznar 2000

jaroslaw Chojnacki, Gdarisk 2016

Rodzaje struktur ciat statych Definicje krysztatu, kiedys

Ciato jednorodne, otoczone
powstatymi w naturalny sposob

ptaskimi scianami. a Q ;

Trwale* zwigzany zespot atomow,
jondw lub czasteczek tak
rozmieszczony w trzech, nie
lezgcych w jednej ptaszczyznie,
kierunkach, ze ich srednie
potozenia wyznaczajg sie¢
przestrzenng

krystaliczne

monokrystaliczne ——

polikrystaliczne

amorficzne

* w danych warunkach fizykochemicznych
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Definicje krysztatu Krysztat molekularny

obecnie (obejmuje réwniez
struktury aperiodyczne —
quasikrysztaty, Nobel 2011):

Krysztat to obiekt dajacy
ostry, dyskretny obraz
dyfrakcyjny

IUCr(1992): ,,any solid having
essentially discrete diffraction
diagram”
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Siec przestrzenna

Rownolegtoscian elementarny

- komorki Bravais’go

Auguste Bravais (Francja)- 1811- 1863 a=Z(b,c)
Podstawowym elementem krysztatu B= £(ac)
jest komdrka elementarna z '

o . . = £(a,b)
Charakteryzuje jg szes¢ parametrow
sieci: y
okresy identycznosci sieci a,b,c v
katy o, B, y

Tworzg one tzw. réwnolegtoscian
elementarny

Uktad wspoétrzednych wyznaczaja wektory a, b, ¢
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Wybor komorki elementarnej

Uktady krystalograficzne

wg A. Bravais, potowa XIX wieku

minimalna symetria

trojskosny azh=c, apy#90° - Wybleramy kOmOI’kQ PR b
triclinic :

= L)
jednoskosny  |azb=c, p=90° 0$21ub2 . najprostsza o.o.o.ﬂmo- .
monaclinic . .

najmniejsz ° o o o0 0
rombowy a=b=c afy=90° Trzy osie 2 ) . J Q. . . .Y:\. D)
orthorhombic _ O najwyzszej symetrll oo 000 0 0
tetragonalny  |a=b#c, a,f,7=90° 0§4lub4 s oo 000
tetragonal Komorkl LI
heksagonalny |a=b#c, a,=90°, 053 1ub 6 ; . i i
hevagonal | = 1200 pryrmtywne. wezty jedynie na
regularny a=b=c afy=90° [0§3 narozach
i ) o

cuore o orzekatnei centrowane: wezly réwniez na

W ukladzie heksagonalnym mozna stosowa¢ rowniez uklad trygonalny: $cianach lub w $rodku komorki
a=b=c, a=pf=y=90°
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Objetos¢ komorki elementarnej Numerowanie weztow w sieci
Objetos¢ komérki elementarnej obliczamy Potozenie wezta w sieci przedstawiane jest za
. . . pomoca wektora r o wspdtrzednych m, n, p
jako iloczyn mieszany V=a (b x c) bedqcych liczbami catkowitymi.

V =abc./1-cos? & —cos? 5 —0s? y+ 2005 COS S C0S Hmnp)=ma+nb+pc

dla uktadu jednoskosnego V = abc sin
dla uktadu rombowego V = abc Thrl (L5 2) v
dla uktadu heksagonalnego
V = abc sin 60° = abc (\3/2)
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Wspotrzedne utamkowe atomow Symbole prostych weztowych

Wspotrzedne atomdw wyznaczamy tak, jak Wszlzstgie PfO%}{e S';iempvane zaczynaja sie w poczatku
indeksy dla weztéw sieci, z tym ze zamiast vacy wepotrzeanych.

/ . Proste weztowe skierowane opisujemy symbolem [uvw],
Ca+k0W|tyCh m, n, p mamy I|czby ktory podaje symbol pierwszego wezta, przez ktory

rzeczywiste XYz €<ol 1) O . O przechodzi prosta.
Y L N ) o [071] z [021]
oo o ~_]
Dla atomu (A) w NaCl: [ Y
a=>5,64A , przekroj z=0
Przyktad dwuwymiarowy ulamkowe (%, %)
kartezjanskie (2.82, 2.82) X [110]
larostaw Chojnacki, Gdafisk 2016 Jarostaw Chojnacki, Gdansk 2016
t
Y
Zamiana baz Przyktad {E s
—_— ]?—r R(2.0),
FunktR (x,y,2) w bazie jednostkowej i,.j,k mozna opisac Przyk’rad dwuwymiarowy ] i ;3
iloczynem skalarnym (baza: wektor wierszowy, wspdtrzedne: « Transformacja T \\ //'
wektor kolumnowy) S . » Q00 P20
R=xi+yj+zk=[i j K]y P N
ol -ieil-b iy ] N
Po zastosowaniu transformacji baz ijk - abc macierza T z BN kb

Ly b, b

mamy: ty, b, t, T{l —1} Tj{% ﬂ
a bcl=[i jk =i j kT @y 11 % %
tZl t32 t3‘3

i §Kl=f b cr P:H‘ o:u R:M

Y e ™ O L o[ B L
z' z

Zadanie: pokaz, ze wierzcholki szesciokata (2,0), (1,V3), (-1,73) itd. przy zamianie bazy na
a=2ii b =-i+V3j maja wspotrzedne catkowite. Oblicz nowe wspotrzedne punktu Q(3,-V3)
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Macierz krystalograficzna
(standardowa)

Uogolniony iloczyn skalarny

Macierz transformacji z bazy jednostkowe;j Dla uktadu kartezjanskiego iloczyn skalarny v'u = x,x, +
C L ' . Yo+ 2,2,
kartezjanskiej ijk do krystalograficznej abc. a2
Wspdtrzedne kartezjaniskie r[x,y,z] otrzymamy z
a boosy ccos wspotrzednych utamkowych plx,, yp, z]
M=|0 bsiny (005 —cos f-cos ) Isiny (krystalograficznych) w nowej bazie abc poprzez

s . 2 w2 mnozenie przez macierz transformacji baz T, zwang
0 0 cft+2cosacos feosy —(cos® a+cos® B+cos”y)} /siny zwykle macierzg krystalograficzng M= [a;]

ay A, a|X
aZl aZZ aZS Xb

8 8, AnlX

Zwykle prostsza, zapisz M dla uktadu r

y
jednoskosnego i heksagonalnego z

Wowczas iloczyn rTr = (Mp)T(Mp) = p"(MTM)p
Macierz M nazywamy macierza metryczng G
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Obliczenia geometryczne w

ukosnokatnym uktadzie wspotrzednych

Uogdlniony lloczyn skalarny w uktadzie ukosnokgtnym:
zamiastu e v=UuT 1V = U,V,+U,V,+U,V,

mamyuev=uTGv a? abcos;/ accosﬁ

G - tzw. macierz metryczna 2
T - operacja transponowania- abcos;/ b bccosa
zamiana kolumny na wiersz 2

accos 8 bccosa c
Dtugos¢ wektorav:d*=vev

Odlegto$¢ miedzy atomami p, i p, okresla dtugos¢ wektora v =p,—p,
d’=|p,—p,|*=(p,—P.)'G (p,—p.)

kat oo migdzy wektorami uiv
cosa=uev[(|u]e|v|)
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Rodziny ptaszczyzn weztowych

b
z 2 / ‘
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Przyktady

Wskazniki sg odwrotnosciami dtugosci
odcinanych na osiach przez ptaszczyzne

(0o1) (100) (010) "“ - -
AY‘ aw’ .< T AT
|
€
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Ptaszczyzny weztowe

Cechy rodzin rownolegtych ptaszczyzn
jednakowa gestos¢ punktow materialnych
usytuowanie wzgledem osi
krystalograficznych
odstepy miedzyptaszczyznowe

Wystarczy podac cechy ptaszczyzny

potozonej najblizej poczatku uktadu
wspotrzednych

aroslaw Chojnacki, Gdarisk 2016

Wyznaczanie wskaznikow ptaszczyzn

Ptaszczyzna o wskaznikach Millera (hkl) odcina
na osiach odcinki a/h, b/k, c/!

Ptaszczyzny rownolegte do osi majg wskaznik zero
Aby te odcinki byty catkowitg wielokrotnoscia a, bic
musimy je pomnozy¢ przez najmniejsza wspolng

wielokrotnosc tych wskaznikow

Przyktad: Ptaszczyzna (236) odcina odpowiednio a/2,
b/3, ¢/6. Po pomnozeniu przez 6 otrzymamy na osi
X:3a; na osiY: 2b, na osi Z: 1c.

rostaw Chojnacki, Gdadsk 2016

Interpretacja wskaznikow

Wskaznik Millera informuje, na ile czesci
dzieli rodzina ptaszczyzn odpowiedni
parametr siecia, b lub ¢
Po zanegowaniu wskaznikow otrzymujemy te
sama rodzine ptaszczyzn, tylko rozpatrywana
z drugiej strony krysztatu
np. (123) to z drugiej strony (123)

(120) odpowiada (120)
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Sciany zewnetrzne krysztatu Rownowaznos¢é ptaszczyzn

Przyktad: w uktadzie regularnym ptaszczyzny (100), (010)

Jako $ciany ujawniajg sie najczesciej ptaszczyzny o oraz (001) 53 réwnowazne z powodu
niskich wskaznikach i najwiekszych odstepach symmetri (3-krotna o$ wdtuz przekatnej)
miedzyptaszczyznowych.

W przypadku uktadu regularnego sciany (100) iich @ @ @
symetryczne rownowazniki tworzg szescian a
Sciany (111 oo “w oo

001

Uwaga praktyczna: publikacje o tytutach ,hydrogen
evolution on Pt (100) plane” oraz ... on Pt (0o1) plane”
opisuja to samo
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Réwnania kwadratowe sieci Program Mercury

Sa to rownania wigzace odlegtosci Wszelkie obliczenia dtugosci wigzan, katow
miedzyptaszczyznowe d z C W itp. mozna wykonywac przy uzyciu
wskaznikami ptaszczyzn bkl |apeos, 12 ! bms’: darmowego programu Mercury o
ogdlnie: 1/d?= h™-G* +h s s booosa @ rozprowadzanego przez |UCr. i

hT =[h, k, {I, G - macierz metryczna http://www.ccdc.cam.ac.uk/mercury/

uktad rombowy Plaszczyzny sieciowe rowniez mogg by¢

1/d?=h?[a* + k*[b> + 2/c? wizualizowane w programie Mercury
ukfad regularny:1/d> = (h? + k*+ I)/a> uzywajac opcji: Calculate > Planes > New
plane > hkl
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Pokroj krysztatu a parametry sieci Podsumowanie
_ Geometrie w krysztale okreslamy stosujac
Kr.yszta’r ma wyglad .j ukoénokatny uktad wspétrzednych oparty na
'Zgnl"(err)t"célnyl ?(dy z =b= Cb .‘ wektorach a, b, c wieloscianu elementarnego
ptytki lub blaszki, gdy ¢ >> b, a o .
najmniejszy wymiar wzdtuz kierunku ¢ g iF;ESvislig;m/k\iNl\/II(irllyeer;ale opisujemy podajac
igty lub stupka, gdy c << b, a
najdtuzszy wymiar wzdtuz kierunku ¢ Znajac wskazniki Millera mozemy obliczy¢

odstepy miedzyptaszczyznowe (dyfrakcja)

Sciany krysztatu tworzg ptaszczyzny o niskich
wskaznikach
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