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Krystalografia to nauka zajmujaca sie opisem i badaniem periodycznej budowy
wewnetrznej materialow krystalicznych oraz ich klasyfikacja.
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1. Prawa i pojecia podstawowe
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Mowiac o krystalografii nalezy zdac sobie sprawe, ze nauka ta odnosi sie do
elementéw budowy wewnetrznej materialow (atomy, jony) w skali nanometryczne;j.

Przekroj szyny...

Materiaty polikrystaliczne zbudowane sa z ziaren (np. w wiekszosci materiatow
konstrukcyjnych ich wielkos¢ nie przekracza kilku um). Mikrostruktura materialow,
np. przekrdj szyny moze by¢ analizowana na réznych poziomach szczegétowosci, np.
makroskopowym (rysunek powyzej) tzn. po odpowiednim przygotowaniu
powierzchni obserwowanej nieuzbrojonym okiem.



...widok przekroju szyny w
mikroskopie optycznym...
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. lub na poziomie mikroskopii optycznej (powiekszenia rzedu kilkuset razy)
umozliwiajacej obserwacje ksztaltu i wielkosci ziaren (krystalitow) tworzacych
polikrysztat.

...fragment widziany w
transmisyjnym mikroskopie
elektronowym

Kolejnym  ,uszczegbélowieniem”  obserwacji = mikrostruktury jest analiza
mikrostruktury materialu przy uzyciu mikroskopii elektronowej pozwalajacej na
ujawnienie szczegolow budowy wewnetrznej materiatow takich jak granice ziaren,
wydzielenia czy dyslokacje w skali dziesiatek lub setek czeSci mikrometra.



...widok materialu w
transmisyjnym
wysokorozdzielczym mikroskopie
elektronowym...

Uzycie wysokorozdzielczej mikroskopii elektronowej (High Resolution Electron
Microscopy) pozwala na obserwacje periodycznego ulozenia atomow (odleglosci
nanometryczne, np. odlegto§é miedzy atomami w aluminium ~44).

Jasne ,kropki” na zdjeciu obrazuja kolumny atomoéw prostopadle do ptaszczyzny
obserwacji.

jadro atomowe

przestrzen zajmowana
przez elektrony

elektron
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Schemat budowy wewnetrznej atomu.
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Krystalografia zajmuje sie opisem cial krystalicznych

Stany skupienia (ulozenie atomow)
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W zaleznosci od stanu skupienia atomy (jony) tworza w przestrzeni uklady
nieuporzadkowane (gaz, ciecz) lub uporzadkowane tzw. krysztaly w ciatach statych
(w pewnych warunkach w stanie tym moze wystepowac¢ struktura
nieuporzadkowana w przestrzeni tzw. amorficzna).

Bliski porzadek w etylenie...

Uporzadkowanie to moze by¢ bliskiego zasiegu, np. w etylenie .



i porzadek daleki...
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... lub dalekiego zasiegu, np. diament.
odleglosci

0 zaleznosé od wigzania np. C

@ pojedyncze C - C (diament) 0.1542 nm
@ podwojne C =C  (etylen) 0.1330 nm
Q@ potrgjne C=C (acetylen) 0.1204 nm

Odlegtosci miedzy tymi samymi atomami moga by¢ zmienne w zaleznosSci od
charakteru wigzania, np. pomiedzy atomami wegla.



Mala dygresja

... czyli przypomnienie
pewnych elementarnych
prawd matematycznych.

Gdzie sa te punkty ?

Aby okreslic ich polozenie nalezy wprowadzic uklad wspolrzednych, np.
prostokatny.



Uklad wspoéirzednych I
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Wektory wodzace
a (a;.a,, a3) la] - dhugoscwektoraa
b (b,,b,. b;) lubib| - dlugosc¢wektorab

Polozenia tych punktéw okreslaja wektory wodzace zaczepione w poczatku ukladu
wspotrzednych.
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Mozna wprowadzic réwniez uklad wspoétrzednych ,ukosnokatny” (nieprostokatny).

Wektory - mnozenie przez liczbe

/ 1

¥

w tekicie

1 a, b, k, ... - wektory

a, bk, /2, 3/2 - liezby

Przypomnijmy podstawowe operacje na wektorach...



Wektory - dodawanie

a+b=(a, +b.a,+b,.a, +b)=c
1 12 4y 7 Dps A3 7 Dy

aeb|=a-b-sm «a

aeb=0 jesli al |b




Iloczyn skalarny (wektorow)

ab=(a byta,-by+a;-by)=a-b-cos(a™b

~ yzut a na kierunek b

rzutb nakierunek a

a‘b=0 gdy alb

STRUKTURA ATOMOWA

Rozmieszczenie atomow w
przestrzeni - rodzaj i polozenie
kazdego z atomow stanowiacych
cialo stale.




SIEC PRZESTRZENNA

= ...jest zbiorem punktow;
= pomaga opisac strukture krysztalow;

= inaczej zwana jest siecig krystalograficzna.

Cecha charakterystyczna materialéow krystalicznych jest uporzadkowane ulozenie
atomow (jonow lub czasteczek) w przestrzeni. Periodycznie powtarzajace sie w
przestrzeni motywy tworza tzw. sieC przestrzenna.

Definicje sieci przestrzennej
- pierwsza

Nieskonczony zbior punktow w 973
- dyskretny i uporzadkowany

Co to znaczy ,dyskretny” ?

Stowo ,dyskretny” oznacza, ze jesli
otoczymy dowolny punkt zbioru
kula o promieniu r > O to w jej
wnetrzu nie ma innego punktu
zbioru;



... a yniedyskretny” ?

... Jjest zbidr ciagly, w ktorym w
dowolnej kuli — czyli dla kazdego

r > 0 - zawsze znajduje sie
nieskonczenie wiele innych
punktow.

Co to znaczy ,uporzqgdkowany” ?

»Uporzadkowany” oznacza, ze
polozenia punktéw wyznacza pewna
regula

Przyklad I - zbior dyskretny,

nieuporzadkowany
s L $88 & e & & 8
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Przyklad Il - zbiér dyskretny,
uporzadkowany

Przyktad III - zbiory ciagte

Jednowymiarowe

Spojny

. ;o A L] T T —
niespojny

Dwuwymiarowe



Definicje sieci przestrzennej
- druga

Dyskretny zbiér punktow

identycznych ze wzgledu na swoje
otoczenie

Przykitad I

niech bedzie
punkt ]

__wybieramy inny PY PY ®

punkt {kie
odieglodé -
wektor)

wéwezas—2 ® ® ® ® & o
warunku L °
identycznosci g
wszystkich ®

punktéw— ®
generowanyjest ®
nieskoriczony °.
2biér L



Definicje sieci przestrzennej
- trzecia

Dyskretny zbiér punktéw, niezmienniczy
wzgledem wszystkich translacji

o wektor ¢t (wektor sieciowy):
t=u*a+v*b+w *c
gdzie:
u, v, wecC (zbiér liczb calkowitych),

a, b, ¢ - wektory podstawowe lub
parametry sieci.

Pojecia podstawowe w sieci

wezel

punkt sieci przestrzennej

Sie¢ przestrzenna zlozona jest z periodycznie powtarzajacych sie punktow tzw.
wezlow.



zbior wezlow — siec¢
krystalograficzna

Ten zbior wezlow tworzy sie¢ krystalograficzng. Odleglos¢ miedzy weztami w sieci
przestrzennej wyznacza tzw. okres identycznosci (okres translacyjny).



Motyw
powtarzany

parametrami sieci nazywamy...
t=u*atv*btw*c

Parametrem sieci nazywamy wektor t zdefiniowany jak na rysunku.



Wektor sieciowy

Wektor zaczynajacy i
konczacy sie w wezle sieci




Kierunek krystalograficzny

Kierunek, rownolegly do
dowolnego wektora
sieciowego

W sieci przestrzennej bedacej tworem geometrycznym oprocz wezlow wyrdznia sie

plaszczyzny i proste zawierajace te wezly.

Kierunek krystalograficzny




wskaznikowanie kierunku
krystalograficznego

Gdy t jest najkrotszym wektorem sieciowym,
to wskaznikami kierunku nazywamy trzy
liczby calkowite w,v,w ktore piszemy w
nawiasie kwadratowym bez przecinkow

jrevw ]

fr=u*a+v*b+w*c¢

przyktad (dwuwymiarowy)

t=9a+3b > t=3a+1b



Polozenie osi krystalograficznych
wraz z przyjetymi oznaczeniami

—

Aby okresli¢ wzajemne polozenie ptaszczyzn i kierunkow krystalograficznych nalezy
wprowadzi¢ uklad wspoélrzednych zwany osiami krystalograficznymi (trzy,
wyjatkowo cztery osie jesli mozliwe to wzajemnie prostopadle i pokrywajace sie z
osiami symetrii krysztalu). W krysztatach o niskiej symetrii (rysunek powyzej) uktad
osi nie jest prostopadly. Na osie krystalograficzne nanosi sie jednostki pomiarowe
zwane jednostkami osiowymi, ktére stuza do wyznaczenia polozenia $cian, krawedzi
krysztalu oraz weztow (prostych i plaszczyzn sieci przestrzennej). Oznacza sie je
symbolami ao, bo, co odpowiednio dla osi X, y, z. Sciana, ktéra przecina trzy osie
krystalograficzne wyznacza odcinki a, b, c zwane parametrami sieci (Sciana
jednostkowa).

CzworoScian zasadniczy wyznaczaja Sciany krysztalu, ktore przecinaja osie uktadu
wspotrzednych zamkniete Scianag jednostkowa.



Komorka elementarna
rownolegloscian rozpiety na
parametrach sieci a, b, c.

Jest to rownolegloscian, w ktorego narozach
znajduja sie wezly. Zamiast rysowac
nieskonczong sie¢ wystarczy narysowac tylko
je; komorke. Cala siec jest przez nia w
sposob jednoznaczny okreslona - wystarczy
przesuwac komorke nieskonczenie wiele razy
o jej krawedzie czyli o parametry a, b, ¢!

Uklady krystalograticzne
1 regularny a=b=c a=f=y=90°

2 tetragonalny a=b#c o=[f=yr=90°

3 rombowy a#b#c ag=f=y=90°
4 jednoskosny a#b#c a=y=90° f#90°
5 trojskosny a#b#c a#Ff#Fy o P, yv# 90

6 heksagonalny a=Db#c a=0£=90° r=120°

trygonalny a=Db#c¢ a=£=90° y=120°
ub
romboedryczny a=b=c a=pp=y#90°



Regularna Regularma Regularna
prosta przestrzennie  Sciennie
centrowana centrowana

Tetragonalna Tetragonalna Tetragonalna
prosta przestrzennie sciennie
centrowana  centrowana

N‘: :kq\
N

Jednoskosna Trojskosna

©

Heksagonalna

Klasyfikacja cial krystalicznych do tzw. ukladu krystalograficznego odbywa sie w
oparciu o ksztalt czworoscianu zasadniczego i odpowiadajacej mu komorki sieci
przestrzenne;.




Ksztalt komoérek sieciowych

i czworoscianow zasadniczych
poszczegolnych ukladow krystalograficznych

Z

LR

L e e -
Y‘_s £ ¥
tetragonalny ” rombowy
AZ X I Y
jednoskosny BT - trojskosny
v
- 7

X heksagonalny

Wyréznic mozna 6 ukladow krystalograficznych (pie¢ opisanych trzema osiami
wspotrzednych, zas jeden czterema tzw. heksagonalny).

Objetos¢ komorki elementarnej

Z
| V =(a,b,c)=(axb)ec
- b
B - - )
/oa




Wezly

Polozenie R=a,+,+,

‘Z

00,1 01,1
@/, /1
1,01 —q
A1
0,9
'7,0'7,| @ ®/,1,,

0,1,0

<V

1,1,0

Opisanie polozenia wezlow sieci zwigzane jest z oznaczeniem polozenia atomu (jonu)
w krystalicznej komorce elementarne;j.

Miejsce w komorce

001
001 . = PoloZzeniaréwnowazne ze wzgledu na
* . transiacje £
101 111
UIRTRA Polozenia réwnowazne ze wzgledu na
o operacje symetrii punktowej
= e Polozenia réwnowazne ze wzegledu na
wizystkie operacie symetri.
000
,‘.l -------
5 010
£
r 110
100

Osie krystalograficzne umieszczone w wezle sieci pozwalaja wyznaczy¢é polozenie
dowolnego punktu w tej sieci.



Liczba atoméw w koméorce (N)

Atom lezacy

9 na $cianie nalezy do dwéch komérek

9 na krawedzi nalezy do czterech komérek
@ wsrodku komoérki nalezy wylacznie do niej
9 w narozu nalezy do o$miu komérek

leN3+1NE +1Nk +N,
8 2 4

Plaszczyvzna krystalograficzna

= dyvskretny zbidr plaszczyvzn réwnoleglhych,
zawierajacych wszystkie wezly sieci.

= z symetrii translacyinej sieci wynika, iz
odleglosci miedzy sasiednimi plaszczyzneami
sy zawsze takie same dla danego zbioru

4/3¢c

komdrka elementarna = uklad wspdhrzednyeh

1 1 , 2 - 4}"3 {r, s, 1}
I 171 1752 3/4 {(L/r, 1/s, 1/1)
Iz “+ 2 3 (n/r. nfs, njt

WelkaZniki Millera (4 2 3) (h k= h

Aby wyznaczyc wskazniki plaszczyzny (notacja wg Millera) z pomiaru odcinkow
odcietych na poszczegbdlnych osiach nalezy:

o Utworzy¢ odwrotnos¢ liczb jednostek osiowych odcietych na osiach x, y, z
o Sprowadzi¢ uzyskane odwrotnosci do liczb catkowitych wzgledem siebie
pierwszych

J Zapisac¢ uzyskany wynik w nawiasie zwyklym

Np. % ao, 1/3 bo, 1co — 2, 3, 1 — (231)
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Plaszczyzna krystalograficzna I

c . %, 1

M’,/# .22

= 221)

* dopiero znajac

2 hki mozemy
TN~ sasiednie

plaszczyzny!

a



Plaszczyzna krystalograticzna Il

= 1,1,%

= 1,1,2

» nparysowaliSmy kilka
plaszczyzn lecz nie mamy
pewnosci czy wszystkie
{(112)

s dopiero teraz sprawdzamy

Plaszczyzna krystalograficzna IlI

<
" 33 "2; 0
* 320

5y s — b




Plaszczyzna krystalograficzna IV

*»  Plaszezyzna przechodzi
przez poczatek ukladul
*  Cgyio dziwne?
= NIE, zawsze kazda
plaszczyzna przechodz,
tvlko dotychcozas staraliSémy
sig jej nie rysowad
*  Narysujmy kilka przecieé
naszych plaszczyen ze
scianami komdrki
slementarme] pamietajac, Ze
14 sa r-gle do danej i zawieraig
wszystkie wezly { musza! )
b * Przesuamy ukiad
wspdlrzgdnych do wezla
001
Y, 1,-1/4
= 2,1,-4

(2 1 4)

Polozenie sciany (hkl) oraz scian (Okl),
(Okl), (hOIl), (hkO), czyli rownoleglych
do jednej osi krystalograficznej



Polozenie scian (100), (010) 1

(]. OO) -czvli  rownoleglveh  do dwoch  osi
krystalograficznych

1t L7

// > / v
X ;
y X X
(100)

-'-<

Wazne plaszczyzny

(100) (111)

(110)




Symbole niektorych scian krysztatu
ukladu heksagonalnego

W przypadku ukladu heksagonalnego (uktad czterech osi) wskazniki plaszczyzny
majg symbol (hkil). Wskazniki hki odnosza si¢ odpowiednio do osi X, Y, U,
natomiast 1 do osi Z. wskazniki ptaszczyzn w ukltadzie heksagonalnych wykazuja
zaleznos¢ h+ k +i=0 stad i = -(h + k).

Odleglosci miedzyplaszczyznowe

® oo ° " 0




Odleglosci miedzyplaszczyznowe

dla ukladu rombowego:
I S &
qz T 2 32 2
dy, a b ¢

dia ukladu tetragonalnego:

L R B P R P

d, a o ¢ a
dia ukladu regularnego:
1 K B P Rk
e R i R w—

d, a a ¢ a’

dla ukladu heksagonalnego:

1 W +hk+k*. 1P
- =4 b
d? /3( a’ )+

2
c

et

Przvklad:

Obliczy¢ odleglosci miedzyplaszezyznowe zbioru réwnoleglych plaszezyzn (211),
znajdujacych sie w rombowe] sieci przestrzennei, jesli: a= 1A, b=2A, c=4A

1 W B
iaza2+bz+cz
1 69
vy 16

d,,=—=048
N A



Katy miedzy plaszczyznami
dla ukladu regularnego

hh,+kk,+11,
VU + 1+ 1N + i} + 1)

Kierunek krystalograficzny

cos¢g =

= zbior prostych skierowanych,
rownoleglych do ktoregos z
wektorow sieciowych;
= proste sieciowe, jesli przechodza
przez jakis wezel, przechodza
rowniez przez kolejne wezly w stale;j
odleglosci.
[ vw]



Proste

Prosta sieciowa-
charakteryzuje sie
okresem identycznosci
znajdujqcych sie w
niej wezlow oraz
orientacjq w stosunku
do osi
krystalograficznych

[uv wf

Kierunki krystalograficzne

PI P‘éa 0& }fa)
C P‘E (l‘éa 1: 1‘{3)

Py- P, = (% - %, 1-0, % - %)

={0,1,0)

010]

a

W celu wyznaczenia orientacji prostej sieciowej wystarczy zna¢ wspolrzedne dwoch
weztow lezacych na niej. Jesli jeden z weztow lezy w poczatku ukladu, to
wspolrzedne drugiego jednoznacznie oznaczaja orientacje prostej w przestrzeni.
Przyjmuje sie, ze wspolrzedne punktu (majace wartosci calkowite) polozonego
najblizej poczatku ukladu i lezacego na prostej tworza jej symbol, ktéry zapisuje sie
w nawiasach kwadratowych [uvw].



Pl‘{}': 0; 1}
C Po=(0, 1, ¥a)
P@ - PI = ("‘la 1, “%}
[22-1]!

—— [2-2 1]}
"\\ﬁ\\

2

W sieci krystalograficznej zawsze
zachodzi:

[uvw] = [ -u -v-w|

b

Kierunki glowne
[001]
* a [100]
* b [010]
C
) = ¢ [001]
a [010]

[100]



Kierunki w sieci przestrzennej i ich symbole

[001]
4 [001] 4,
[111) )
11) 2 Z
: & [110]
|
Y [ Y
o10) o 1 e

FiAo) dr=——— “x/

Symbole kierunkow lezacych w
plaszczyznie osi X,Y,U, ukladu

heksagonalnego
)
2 8 &
7 S
< S ~
%, 2 &
(22 e S
+U 'I‘ N
/ :
[010] [1210] ¥ :Y [1210] [010]
¥ U
X P
& 3 %
S 2 2
g g s,
N N @
< e



Zamiana symboli

9 A takze trzycyfrowe na

@ Czterocyfrowych na
czterocyfrowe:

trzycyirowe:

1
u=U-T US“:;"(ZH“V)
v=V-T V»-;T(zv-u)

WWW r =—(U +V)
W =w

Pas krystalograficzny

jest to

plaszepyony (RED
of pasa Jrvw]

h*u+k*v+1HFw=0



Ogdlnym symbolem osi pasa jest symbol kierunku [uvw]

B [001)
(100]

- | —1—»
[010) [010]

szedcianu: (100 1

1 [0o1]

_ 101
[011] (o1
_ 110
[110)
o$mioscianu: [011)
(o

[011)

(o1
110)
=t [110)
[011] non

Prawo pasowe Weissa

Kazda sciana krysztalu nalezy
przynajmniej do dwoch pasow, stad
polozenie kazdej z nich jest okreslone
przez dwie osie pasow do ktorych one
naleza. OS pasa jest wyznaczona przez
dwie Sciany i podobnie polozenie
Sciany krysztalu jest zdefiniowane
dwiema niezaleznymi krawedziami, to
jest dwiema osiami pasow.



Rownanie pasowe:  h*u+k*v+lw=10

hR*u+k*v+1w=0
hWu+kv+PFw=1(

/

Przyklad I

Wskazniki Millera tej
[0} plaszezyzny to:

ﬂ‘\ 111
i

A wskazniki kievunku :

\ e
Wspolrzedne wektora na
1 Kierunku (%%, Y2, -1 ) czvli

\ [11-2]

\ Awigc rownaniepasowe

: s o1v2=0

[100]



Problem szukania symbolu plaszezyzny (hkl), ktéra nalezy do
dwobch paséw o osiach fu: vrwil i fuz vz w2}

hu +k-vi+l-w, =0 h-u+k, -v+1,-w=20
h-u,+k-vy+1-w,=0 h,-u+k,-v+I,-w=20

‘ﬁwk’/‘l“{ l“l‘ﬁ

v W u, W u v

A w naszym przykiadzie :
-2h+1k+11=0
1h+1k-20=0

Czyli-3:-3:-3= 1:1:1 a wiec plaszczyzna (111)




Zastosowanie réwnania pasowego

Dwie plaszezyzny — obliczyé kierunek krystalograficzny ich krawedzi
przeciecia.

Jest to problem identyczny jak zadanie znalezienia osi pasa dwich
plaszezyzn, czvii:

h*u+ k*v +l*w = 0
h*u+ k™y +™w = 0

Uklad dwéch rdéwnan liniowyeh z trzema niewiadomymi uviwe nie ma
jednoznacznego rozwiazania w algebrze.

Mozna jedynie wyznaczyé wzajemne stosunki tveh niewiadormych czvli
uIvw

Ujmujac problem geometrveznie: dwa réwnania liniowe wyznaczajace dwie
plaszcezyzny w przestrzeni 3 — wymiarowej — trzy zmienne, spelnione sa
jednoczednie dla wszystkich punktéw leZzacveh wzdluz ich krawedzi
przeciecia,

Rozwigzaniem jest:

w:v:w=|k 1L |h I fn 1
kv wrymr

Trzy plaszczyzny

h-ut+k -v+l, -w=0
hy-u+k,-v+l,-w=0
hy-u+k, - v+il,-w=0

Trzy réownania liniowe muszq by¢ zalezne, by istnialo rozwiqzanie
niezerowe czyli musi zachodzic:




... Lgraficznie ...

h*u+ k*v+ 1w =0
hW*u+K*v+U*w =0

W*u+ kK7 v+ 1U"*w =0

Przyktad 1:

Jaki kierunek krystalograficzny wyznacza przeciecie plaszezyzny
(112) z plaszczyzna (113)?

OdpowiedZ:



Przykiad 2:

Jaki jest kierunek pasa okreslonego przez dwie plaszczyzny (111)
oraz (2 2 5)?

Odpowiedz:

wviw= |11 C(-1) 11
25 2 5

SR =3:(-3):0
2 2

Oczywiscie nie mozemy napisac¢ wskaznikéw kierunku w postaci:
3, -3, 0, poniewaz nie jest zgodne z umowsg wskaznikowania
kierunkow krystalograficznych mowiaca, ze wskaznikami sg
wspolrzedne krystalograficzne najkrétszego wektora. Otrzymane
liczby dzielimy tak, by uzyskaé¢ najmniejsza calkowitg trojke, czyli
przez 3. OdpowiedZ brzmi wiec:

[1-10]

2. Klasyfikacja krysztatow. Typy Struktur

Liczba koordynacyjna

o Liczba jednakowych atomow lub jonéow od atomu lub jonu przyjetego za
centralny

o Oznaczana jako LK



Liczba koordynacji i figury
koordynacyjne

Liczba Figura Liczba Figura koordyna-
koordynacji | koordynacyjna | koordynacji |cyjna

74 6

. ¥ @

LK=6 LK=8



Promienie atomowe i jonowe

Zwarte przestrzenne utozenie kul
0 jednakowym promieniu

@ Wspotczynnik wypetnienia- to stosunek
objetosci zajmowanej przez atomy lub jony
przynalezne do komadrki elementarnej do jej
objetosci. Wyrazany jest w procentach.

Q@ Zwarte utozenie atomow w przestrzeni
nazywa sie takie ich usytuowanie, ktore
cechuje najwiekszy mozliwy wspétczynnik
wypetnienia.



Gestosc upakowania (struktur) Y
...to stosunek:
objetosci zajete] przez atomy

objetosci catkowitej

Y = (zvat)/ Vkom.el.

Najgestsze ulozenie kul na plaszczyznie

Najgestsze ulozenie kul na plaszczyznie uzyskuje sie, gdy kazda z nich styka sie z
szeScioma innymi.



Przypatrzmy sie blizej temu ulozeniu

L 4 4

Liczba koordynacyjna — liczba najblizszych
sgsiadéw

Ile kul otacza kazda kule?

Czy wszystkie kule sa w tym
samym miejscu
struktury?

Jaka jest symetria
translacyjna tego ulozenia
czyli jakie sa parametry
jej sieci?

Zaproponuj komorke el. ?

Czy zaglebienia sa takie
same?

[le zaglebien przypada na
kazda kule?

[le kul i zaglebien przypada
na komoérke?

Gdzie sa kulki a gdzie
zaglebienia (w ukladzie
krystalograficznym) ?

Zwarta warstwa heksagonalna




@ Kazde zaglebienie jest otoczone 3 kulami ,
czyli do kuli nalezy jego trzecia czesc.

@ Kazda kula otoczona jest 6 zaglebieniami,
wiec na jedna kule w warstwie przypadaja 2
zagltebienia

Zwarte przestrzenne utozenie kul

120° <?
—&
&~

Natozenie zwartych warstw heksagonalnych w sekwencji ABAB

Natozenie zwartych warstw heksagonalnych w sekwencji ABCABC



@ Liczba n warstw heksagonalnych
tworzacych pakiet powtarzajacy sie w
zwartym przestrzennym ulozeniu kul moze
by¢ réozna 1 teoretycznie nieskonczona.

@ W przypadku sekwencji

ABAB n=2
ABCABC n=3
ABACABAC n=4

ABCABABCAB n=5

@ Odmiany politypowe - struktury
krystaliczne zbudowane z identycznych
warstw, rozniace sie jedynie ich sekwencja

Q@ Przestrzenny zwarty uklad kul uzyskuje sie
przez nakladanie na siebie zwartych warstw
heksagonalnych, przy czym kule warstwy
nakladane; musza leze¢ w zaglebieniach
warstwy poprzedniej.



Zwarte warstwy heksagonalne
ABCABC

Zwarte regularne utozenie kul z pokazang komorka elementarna o
parametrze ao oraz warstwa heksagonalna (111)

(111)




Zwarte warstwy heksagonalne ABAB

Heksagonalna komorka
elementarna charakterystyczna dla
zwartego ulozenia ABAB

VA
A

(& !0001!.\_ '
. '-—’___..-: K — ]
h

\

o

@
.:—-, a‘,!' ?; 7—;{[12101
Xa %
U

Komoérka elementarna stanowi 1/3 objetosci heksagonu (26ltym kolorem
wyodrebniono te czeS¢ na rysunku). Kierunki styku kul maja symbol [1120],
natomiast warstwy heksagonalne ulozone w sekwencji ABAB... maja symbol (0001).




Luki
- przestrzenie miedzy atomami

W zwartych przestrzennych ulozeniach
wystepuja dwa rodzaje luk:

@Tetraedryczne (czworoscienne)

@ Oktaedryczne (osmioscienne)

e

@ | co sie stanie gdy na te
warstwe nalozymy taka
sama tak aby w
zaglebienia wpadly
atomy




3 plaszczyzny najgestsze




Sekwencja ABA...




Poloienia atomow (000) 1 (273, 173, %)
Luki oktaedrvczne 0.414 w pol. (173, 2/3, %41 (1/3, 2/3,%4)
Luki tetraedryvezne 6.225 w pol. (0,0, 3/83i(0, 0, -3/8) oraz (273, I3, I/8)1 (273, 1/3,-1/8)

sekwencja
ABABAB tworzy
strukture
najgestszego
upakowania HZ
{(HCP structure)

Sekwencja ABC




Struktura krystaliczna

Schemat budowy struktury atomowe]
W oparciu o siec przestrzenna

= Kazdy punkt sieci reprezentuje identyczna
grupe atomow zwana baza atomowa,;

* Wynika z tego, ze komodrka prosta zawiera
jedna baze atomowa;

= A komorki zlozone tyle, ile wezldw na nie
przypada.



Schemat opisu struktury

Atom b ~ PS
O A - (] W O L ]
o B a 0 0 o o
o C Qu Qu @v OO Struktura krvstali .
° ® o o Irukiura '}fs alcina
tale siec N ~ Py
Stale siect Oe O &5 Oe _
ab o o o o
@ov— 00— 0@+s—0@o
0 ° o o Baza atomowa
Ooe (motyw)
O
+
Sie¢

Tworzenie struktury
» Motyw + wszystkie translacje




Tworzenie struktury

Ten sam motyw, inne translacje.

Typy struktur- charakterystyka

zawiera m. in.:

@ Symbol klasyfikacyjny oraz zwiazek
charakterystyczny dla danego typu;

@ Uklad krystalograficzny;

@ Liczbe atomoéw w komaorce 1 ich
wspolrzedne;

@ Liczby i wielosciany koordynacyjne dla
poszczegolnych rodzajow atomow.



Charakteryzujac typy struktur nalezy poda¢ powyzsze dane. W oparciu o kryterium
dotyczace sktadu chemicznego i stosunkow stechiometrycznych ciala krystaliczne
podzielono na grupy. Podzial ten przedstawiono w Tabeli ponize;j.

Grupy Symbol

grupy
Pierwiastki A
Zwiazki AB B
Zwiazki AB; C
Zwiazki AnBn D
Zwiazki z wiecej niz dwoma rodzajami atomoéw, ale bez rodnikow E
Zwiazki z rodnikami BX i BX, F
Zwiazki z rodnikami BX3 G
Zwiazki z rodnikami BX4 H
Zwiazki z rodnikami BXe I
Zwiazki z rodnikami skomplikowanymi K
Stopy L
Zwiazki organiczne O
Krzemiany S

Typy struktur

@ Struktury pierwiastkow @ Struktury zwigzkéw AB,

Al- typ miedzi Cl

A2- typ wolframu a Cc2

A3- typ magnezu C4

A4- typ diamentu

A9- typ grafitu @ Struktury zwiazkow A, B, X,

E2, - typ perowskitu CaTiO;

@ Struktury zwiazkoéw AB H1, - typ spinelu AB,O,

B1- typ chlorku sodu

B2- typ chlorku cezu

B3- typ sfalerytu

B4- typ wurcytu



Typy struktur

Q@ Struktury pierwiastkow

Al-typ miedzi
A2-typ wolframu a
A3-typ magnezu
Ad-typ diamentu
A9- typ grafitu

Al- typ miedzi

9 Polozenia atomow (0, O, 0)

9 Luki oktaedryczne 0.414 w pol. (4, ‘%, %). =

9 Luki tetraedryczne 0.225 w pol. (%, %, Y4) 1 (%, %, % ).0
9 Sekwencja pl. najgestszego upakowania ABCABC....

9 (111),(-111),(1-11),(11-1)

Struktura Al — Regularna Sciennie Centrowana (RSC) typu miedzi.



Potozenia luk w komoérce
regularnej Sciennie centrowanej

Luki oktaedryczne Lukitetraedryczne

Wsrod pierwiastkow o strukturze Al — typ miedzi mozna wymienic¢: aluminium,
nikiel, miedz, srebro, ztoto, platyne.

A2- typ a wolframu

@ Luki 0.288 w pol. (4, %4, 0). =
@ Luki 0.150 w pol. (4, %, 0). ¢
9 pl. najgestsze (110), (-110)

Struktura A2 — Regularna Przestrzennie Centrowana (RPC) typu wolframu.



Potozenie luk w komérce regularnej
przestrzennie centrowanej

Luki Luki
oktaedryczne tetraedryczne

A3- typ magnezu

Sied heksagonalna Strukiures atomonn
proste helcsagonalna zaovarta

@ Polozenia atomoéw (000} i (2/3, 1/3, %)
o Luki oktaedryczne 0.414 w pol. (1/3, 2/3, 4} i
(1/3,2/3, %)
@ Luki tetraedryczne 0.225 w pol. (0, O, 3/8) i (O, O,
-3/8Yoraz(2/3, 1/3, 1/8)i(2/3, 1/3, -1/8)
© Sekwencja pl. najgestszego upakowania ABABA....
@ (001).

Struktura A3 - (Heksagonalna Prosta — HP) typu magnezu.



Potozenie luk w zwartej komorce
heksagonalnej

z A

Luki Luki
oktaedryczne oktaedryczne

A4-Komorka elementarna
diamentu

*Uklad regularny

Komorka zawiera 8 atomow
w polozeniu: 000; % % 0;
oa Ya Yay Va Va Yay

LK=4




A9 typ grafitu
9@ Uklad heksagonalny
9 Grafit- alotropowa odmiana

diamentu
1 9 Komérka zawiera 4 atomy

0,0,0; 0,0, ¥;
2/3, 1/3,z; 1/3,2/3,%+z

X —2a 1-000
2-00,
3-3,4,Z
a-v0,,

Politypowe odmiany grafitu

C, 4Ol
<

Struktura heksagonalna

Struktura romboedryczna



Typy struktur
@ Struktury zwiazkéw AB

B1l- typ chlorku sodu
B2- typ chlorku cezu

B3- typ sfalerytu
B4- typ wurcytu

W ciatach krystalicznych zbudowanych
z dwoch pierwiastkéow, przy stosunkach
stechiometrycznych odpowiadajacych
wzorowi AB elementami strukturalnymi
sa atomy i jony.

B1- typ NaC(Cl

» Komorka
elementarna
zawiera 4
kationy i 4
aniony:

« Cl: (0,0,0);
(a,"a,0)

* Na*: ( %,%,%);
(0,0,%)

e Na*



B2-Komorka elementarna chlorku
cezu

* Cr:{0,0,0);
o Csh (% N%%);

Wsrod zwiazkow o strukturze B2 — typ chlorku cezu mozna wymienic¢: CaCl, CaBr,
LiAg, CuZn, AgZn.

B3-Komorka elementarna sfalerytu-
ZnS

@ Uktad regularny

@ 4 atomy siarkii 4 atomy
cynku

oS (Q,.G,D); ( x; Kt 0)
Q Zn: (%, %, %), (%, %, %)




B4- typ wurcytu- ZnS
@ Uktad heksagonalny

oNmmyg® . P
°] o .

b ———
’ X a Komérka elementarna

& Warstwy heksagonalne zloZzone
z atomow siarki i cynku
C
Wsrod zwiazkow o strukturze B4 mozna wymienic: ZnS, ZnFe, AIN, GaN, SiC, BeO
oraz ZnO.

Typy struktur
Struktury zwigzkéw AB:

Majg wigzanie o przewadze wigzania jonowego.

tadunek jonu A jest dwukrotnie wiekszy niz
przeciwnie natadowanego jonu B.

Podziat:
C1 - typ fluorytu, CaF2

C2 - typ pirytu, FeS2
C4 - typ rutylu, TiO2






C4 typ rutylu TiO,

.Ti
‘o

Typy struktur

Struktury o bardziej ztozonym skladzie
chemicznym A B X,

W zwiazkach tych nie mozna wyodrebnic
kompleksow anionowych czy kationowych. Sa to

struktury o jednorodnych wiazaniach, a wiec
homodesmiczne.

Podziat:
E2: - typ perowskitu CaTiOs3
H1: - typ spinelu AB2Oq4



Struktury E2, typ perowskitu CaTiO,
@ Uktad regularny

Poczatek ukladu wspdlrzednyeh

Y N
w srodku atomu Ca

.Ca

®Ti

a .0

Poczatek ukladu
wspdlrzednyeh

w drodku atomu O (po lewsj),
w Ti [po prawej)

9 Uklad regularny;
9 32 atomy tlenu
9 16 atomow B,

9 8 atomow A

Komorka elementarna spinelu
normalnego AB,O,

Luki tetraedryczne 8x8 = 64
Luki oktaedryczne 8x4 = 32




Projekcje krystalograficzne

Projekcja sferyczna

Zespol krystaliczny to zbior plaszczyzn i prostych rownoleglych do
odpowiednich plaszczyzn i kierunkéw krystalicznych w monokrysztale,
przechodzacych przez jeden punkt;

Srodek zespotu to punkt przeciecia zespohu;

W zespole krystalicznym sa zachowane zwigzki katowe miedzy
plaszczyznami i kierunkami, istniejace miedzy tymi elementami w
monokrysztale;

Aby dokonac¢ projekcji kierunku lub plaszczyzny na powierzchnie
strefy, Srodek zespohu krystalicznego umieszcza sie w sSrodku kuli;

Sladem przeciecia kierunku ze sfera jest punkt (P);

Sladem plaszczyzny jest koto o §rednicy sfery, zwane kotem wielkim
(A).




Projekcja sferyczna

bezposrednia 1 poSrednia

W projekcji sferycznej bezposredniej punkt jest
projekcja prostej, a kolo wielkie projekcja
plaszczyzny

W projekcji sferycznej posredniej jest odwrotnie.
Jezeli w zespole krystalicznym zastgpimy
plaszczyzny przez normalne do nich, zas proste
przez prostopadie do nich ptaszczyzny, to w
projekcji  sferycznej otrzymamy punkt jako
projekcje plaszczyzny, a koto wielkie jako
projekcje posrednia proste;j.

Konstrukcja projekcji sferyczne;

,'

Projekcja bezposrednia:

- Projekcja ptaszczyzny A na sferze jest koto
wielkie; projekcja prostej OP jest punkt P.

Projekcja posrednia:

Projekcja plaszczyzny A na sferze jest punkt A’
- projekcja prostej OP jest kolo wielkie.



Projekcja cyklograficzna i
stereograficzna

@ Koto wielkie jest to przekrdj powstaty z przeciecia
ptaszczyzng poziomg sfery projekcji.

@ Os$ projekcji to srednica sfery projekcji prostopadta do
ptaszczyzny projekcji. Przebija ona sfere w dwdch
punktach : G i D (punkty oczne projekcji).

Przejscie z projekcji sferycznej do
projekcji ha ptaszczyznie:
S- sfera projekcji
. P- ptaszczyzna projekcji
K- koto projekeii
GOD- 08 projekeji
G,D- punkty oczne (Gorny i Dolny)

Projekcja cyklograficznai stereograficzna
ptaszczyzny A i prostych ON, OM, OL




Projekcja cyklograficzna

Jest to projekcja na plaszczyzne wywodzaca sie z rzutu
sferycznego bezposredniego.

Przy projektowaniu plaszczyzn czesto wykorzystuje sie
posredni rzut sferyczny. Wtedy sferycznym obszarem
plaszczyzny jest punkt L, ktorego projekcja na
plaszczvzne proiekcii (K) iest rowniez punkt (L.

Projekcja stereograficzna

Jest to projekcja na pltaszczyzne majaca za podstawe
projekcje sferyczna posrednia.

Okreslenie polozenia punktu na projekciji
sferycznej, cyklograficznej i stereograficznej

Okreslenie potozenia
prostej OL i OM w
projekcji sferycznej

o oraz przeniesienie
rzutu sferycznego na
ptaszczyzne projekcji

¢=0c prostopadtg do osi GD




Okreslenie potozenia punktu na projekc;ji
sferycznej, cyklograficznej i stereograficzne;

p=270°

R Rzut sfery projekcji na

ptaszczyzne projekc;ji,
gdzie

=180°

odlegtoS¢ OL'=r; =[],

a odlegtoS¢ OM’=r,
=180'Dz

¢®,=90°

OKkreSlenie potozenia punktu na projekcji
sferycznej, cyklograficznej i
stereograficznej
Odlegtosc 1" na jakg
p jest pochylony p-kt P

r= R tg(3/2)

gdzie R to promien
sfery




Siatka Wulffa

Pokrycie powierzchni sfery siatkg potudnikow (kot wielkich,

ktorych srednicg jest o sfery) pozwalajgcg okreslic kat (p oraz
siatkg rownoleznikéw (kot matych prostopadtych do osi sfery)
pozwalajgcych okresli¢ kat P, umotzliwia jednoznaczne
wyznaczenie potozenia dowolnego punktu (a wiec kierunku,

ptaszczyzny) na sferze — siatka Wulfa.

(w projekcji cyklograficznej dwuwymiarowa siatka z
ptaszczyzng projekcji przechodzgcg przez bieguny G i D)

Analogia do okreslenia potozenia dowolnego potozenia na kuli
ziemskiej za pomocg dtugoscii szerokosci geograficznej !

Siatka Wulffa

Ptaszczyzna
projekcji dla siatki
Woulfa jest

; ptaszczyzna

I o ST przechodzaca

przez bieguny GiD
sfery.




180° [w

270°

™y
"

Wspotrzedne katowe i punktowe

* Potozenie dowolnego punktu P w kole
projekcji jest wyznaczone przez katowe
wspotrzedne ¢ i p, ktdre majg swoje
odpowiedniki¢ i p w projekcji sferycznej.

* Kat p odczytuje sie od srodka kota projekcji
wzdtuz srednicy siatki Wulffa.

* Kat ¢ odczytuje sie wzdtuz okregu kota

projekcji.



\‘

/
7/

Pomiar katow na projekc;ji

Jezeli dwa kierunki wyznaczajg ptaszczyzne to ich projekcje
znajdujg sie na kole wielkim, ktore przedstawia projekcje tej
ptaszczvzny.



Projekcja cyklograficzna osi
krystalograficznych w poszczegdlnych
uktadach

regularny tetragonalny
u -X
O-xX
- : ¥
Y. ___{:}Z____ :
: gx /P
-U
heksagonalny jednoskosny tréjskosny

Stereograficzne standardowe
projekcje monokrysztatow

Pokazujg one potozenie wazniejszych scian krysztatu
zarowno w stosunku do siebie, jak i do zewnetrznych
osi wspotrzednych, przy danej orientacji
monokrysztatu.

Petnig one istotng role przy rozwigzywaniu zagadnien
zwigzanych z usytuowaniem monokrysztatu w
przestrzeni (teksturg, orientacjg monokrysztatu).
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Konstrukcja matych kot na projekcji
reprezentujacych miejsca geometryczne
punktow rownoodleglych katowo od danego
punktu

Koto mate o promieniu r= ® na
sferze

Konstrukcja matych kol na projekciji
reprezentujacych miejsca geometryczne
punktow rownoodleglych katowo od
danego punktu
Przejscie z projekcji sferycznej

kota matego do jego projekc;ji
na ptaszczyzne




Konstrukcja malych kot na projekce;ji
reprezentujacych miejsca geometryczne

Kolo male o

promieniu r= [] na

plaszczyznie projekciji

Kola na sferze sa

rowniez kotami w
projekcji na
plaszczyzne

Projekcja gnomoniczna

®* W projekcji gnomonicznej plaszczyzna
projekcji I nie przechodzi przez Srodek
strefy projekcji, ale jest styczna do sfery
w gornym jej biegunie G.

Punkt oczny jest przesuniety z bieguna
sfery do jej srodka O.

KONSEKWENCJA:

Kierunki rownolegte do ptaszczyzny projekcji nie odwzorowuja sie na niej!!!



Projekcja gnomoniczna

Zaleznosci geometryczne
miedzy sferg projekcji S,

Ay ptaszczyzng projekciji 11,
R = 2

2 L >4 punktem ocznym G

&3
[y

St i biegunami ptaszczyzny
-H..____\_‘/

/M nalezacymi do jednego

/ pasa

Zaleznosci geometryczne ]
miedzy odlegtoScig r biegunow

od srodka projekciji, katem p = p

i promieniem sfery R \ ©



