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Zajecia 1: Podstawowe pojecia w krystalografii

Tematyvka cwiczen:

¢+ stosunek osiowy,

¢ symbolika: punktéw, prostych i ptaszczyzn,

% pas, 0§ pasa, rOwnanie pasowe,

% komorka elementarna, czworo$cian zasadniczy,
% uktady krystalograficzne,

Wstep teoretyczny:

Czworo$cian zasadniczy tworza $ciany krysztalu, ktére przecinaja si¢ wzdtuz osi ukladu
wspolrzednych, zamkniete $ciana jednostkowa. Sciana jednostkowa przecina dodatnie czesci osi
krystalograficznych, odcinajac na nich réwng ale nieznang liczbe jednostek osiowych. Jednostki te
wykorzystuje si¢ do wyznaczania polozenia weztow, prostych i plaszczyzn w sieci przestrzennej.
Oznacza si¢ je symbolami a,, bo, Co, 0dpowiednio dla osi X, Y i Z.

Znajac ksztatt czworo$ciany zasadniczego krysztatu (stosunek osiowy a:b:c 1 katy a, B, y
miedzy osiami krystalograficznymi) mozna przyporzadkowac ciata krystaliczne do jednego
z 7 uktadow krystalograficznych:

Uklady Parametry komorki elementarnej
Tréjskosny a#B#£y#a#90° 8 7 bo # o # o
Jednosko$ny a=vy=90° B #90° Ao # bo # Co # a0
Rombowy a=pB=y=90° A 7 bo # Co # o
Tetragonalny a=pB=y=90° ao = by # o
Regularny a=pB=y=90° a =ho =0
Trygonalny lub o=p=90°%y=120° ao = by # co
kom. romboedryczny a=pB=y=90° a,=bho=¢o
Heksagonalny a=p=90°%y=120° o = by # ¢o
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Opisanie polozenia wezlow, prostych i plaszczyzn w sieci przestrzennej wymaga
wprowadzenia jednoznacznych symboli:

potozenie wezla zapisuje si¢ jako wektor wypadkowy (kombinacja liniowa wektorow
jednostkowych),

R = xa, + yb, + zc,

Symbolem wezta sg trzy wspotrzedne X y z, podajace liczbe jednostek osiowych
odpowiednio na osiach X, Y i Z.

polozenie prostej sieciowej zapisuje si¢ w nawiasie kwadratowym [uvw], wystarczy
zna¢ wspotrzedne dwoch weztow A: x1 Y1 21 1 B: X2 Y7 25 lezacych na tej prostej

U=Xz-X1;, V=Y2-Y1, W=123-17,

polozenie plaszczyzny zapisuje si¢ w nawiasie okraglym (hkl) — symbol Millera,
wskaznik Millera okresla ile razy odcinki odcigte na osiach przez pierwsza z
rownoleglych ptaszczyzn mieszczg si¢ w jednostkach osiowych ao, b, Co.

W symbolach weztéw, prostych i plaszczyzn przecinki uzywane s3 tylko wtedy, gdy
wystepuje w symbolu liczba dwucyfrowa i istnieje mozliwos¢ dwuznacznosci. W przypadku gdy w
symbolu wystepuje liczba ujemna, minus zapisujemy nad liczbg. Liczby w symbolu prostych i
ptaszczyzn naleza do liczb catkowitych.

Pas jest to zbidr plaszczyzn, ktore sa rownolegle do wspolnego kierunku [uvw], zwanego
osig pasa. Z prawa pasowego Weissa wynika, ze kazda $ciana krysztatu nalezy przynajmniej do
dwoch pasow, natomiast 0§ pasa jest wyznaczona przez dwie $ciany.

Wykorzystujac réwnanie pasowe mozna okresli¢ czy dana $ciana (hkl) nalezy do osi pasa
[uvw].

hu+kv+Ilw=0
Znajac symbole ptaszczyzn (hikili) i (h2kalz), mozna obliczy¢ symbol osi pasa [uvw], do

ktérego one nalezg. Podobnie mozna wyznaczy¢ symbol plaszczyzny (hkl), ktora nalezy do dwoch
pasOéw o osiach [uiviwa] i [uavows].

Projekt wspotfinansowany przez Uni¢ Europejska w ramach Europejskiego Funduszu Spotecznego



UNIA EUROPEJSKA
KAPITAL LUDZKI EUROPEJSKI
NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI FUNDUSZ SPOLECZNY

Projekt pn. ,,Wzmocnienie potencjatu dydaktycznego UMK w Toruniu w dziedzinach matematyczno-przyrodniczych”
realizowany w ramach Poddziatania 4.1.1 Programu Operacyjnego Kapitat Ludzki

Zadania:

Zadanie 1. Okresli¢ wspotrzedne x, y, z wszystkich oznaczonych weztéw w tetragonalnej sieci
przestrzennej, przedstawionej na rysunku:

Przyktadowe rozwigzanie:
Wezet 6 ma wspotrzedne: 120, wezet 11 ma wspotrzedne: 021.

Zadanie 2. Wykre$li¢ kierunki o symbolach [010], [130], [112] oraz [1 2 1] w krysztatach z ukfadu:
regularnego, tetragonalnego i rombowego.

Przyktadowe rozwigzanie:
Wykresl kierunki: [110] i [111] w uktadzie regularnym:

z

|110]

Zadanie 3. Obliczy¢ symbol [uvw] prostej przechodzacej przez punkty A i B (dwa wezty w sieci

przestrzennej), jesli znane sg wspotrzedne x1, Y1, Z1; X2, Y2, Z2 tych weztow: wezet A 0 1 Y5, wezla B
15 0 Y.
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Przykiadowe rozwigzanie:

Oblicz symbol [uvw] prostej przechodzqcej przez punkty C:01 %2 i D: % 1 0:
U=Xo-X1=%-0=1%

V=Yy,-y1=1-1=0

W=2-21=0-%=-

[uvw] = [101]
Zadanie 4. Obliczy¢ wskazniki Millera plaszczyzny M, ktorej potozenie w uktadzie osi

krystalograficznych X, Y, Z przedstawia rysunek. Poda¢ symbol (hkl) plaszczyzny M, a=2A,
a,=3A, b=1A, by=4A, c=c,=4A,

7,

Przyktadowe rozwigzanie:

Obliczy¢ wskazniki Millera (hkl) ptaszczyzny M, a=14, a,=34, b=2A4, by=34, c=c,=24.

Jednostki osiowe a,, bo, Co wynoszg odpowiednio 34, 34, 24. Plaszczyzna M odcina na osiach
krystalograficznych odcinki a=14, b=24, c=24. Dzielgc kolejno wartosci jednostek przez wartosci

odpowiedniego dla danej osi parametru plaszczyzny M, otrzymuje si¢ nastepujgce wartosci
liczhowe: h=2/,=3, k="l =%, 1=/, =1, hkl €C,(hkl) = (632)

Zadanie 5. Narysowa¢ w regularnej komorce elementarnej ptaszczyzny o symbolach (110), (210),
(101), (121) i (2 10).
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Przyktadowe rozwigzanie:
Narysowac¢ w regularnej komoérce elementarnej ptaszczyzng 0 symbolu (221).

Zadanie 6. Wyznacz symbole Millera ptaszczyzn, ktore odcinajg na osiach krystalograficznych
znane odcinki, wyrazone w jednostkach osiowych:

A: Yya,, by, 1Co;  B: 00, 1bo, *fsCo;  C: a0, 00, YsCo,  D: Ysao, Ysho, 09
Zadanie 7. Obliczy¢ wskazniki (hkl) ptaszczyzny nalezacej rownoczes$nie do pasow o osiach [110] i

[001]. Wykaza¢ rOwnaniem pasowym, ze plaszczyzna ta moze naleze¢ rowniez do pasa, ktdrego osia
jest prosta [111].

Zadanie 8. Wyznaczy¢ kierunek [uvw] osi pasa, do ktorego nalezg Sciany o symbolach:
a) (201)i (641) c) (112) i (001)
b) (415) i (110) d) (203) i (111)

Przyktadowe rozwigzanie:

Wyznaczyé kierunek osi pasa [uvw], do ktérego nalezg sciany o symbolach (123) i (011).

Zadanie mozna rozwigzac¢ postugujqc sie schematem:
Napisac pod sobg wskazniki kazdej sciany, dwukrotnie w jednym wierszu,
odrzucic pierwszq i ostatnig kolumne,
Obliczy¢ [uvw], sumujgc na krzyz minory utworzonej macierzy.
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h, K, /A h, k, A -
\< \, \< ; (hikyly)= (123), (hok,l,) = (011)
h2 k; lz/ h?/ k7 /Z u= 21 B 3(-1) - 4
I pro | v=30-11=2
u=kyl,—kyl, w=1(1)-02=-1
v=1h,—1Lh,
w=hk,—h,k, [uvw] = [421]

Zadanie 10. Sprawdz czy ptaszczyzny o symbolach (-110), (-311) i (-1-32) nalezg do wspolnego
pasa. Jesli tak, poda¢ symbol [uvw] osi tego pasa.

Zadanie 11. Jaki jest symbol osi pasa [uvw], do ktorego naleza $ciany o wskaznikach (112) i (341).

Zadanie 12. Jakie sa wskazniki Millera ptaszczyzny nalezacej do paséw 0si:
a) [123]i[111] b) [101] i [211] c) [012]i[110]

Przyktadowe rozwigzanie:

Jakie sq wskazniki Millera ptaszczyzny nalezqcej do paséw osi [113] i [201].

Nalezy postegpowaé analogicznie jak w przypadku wyznaczania kierunku [uvw] do ktorego nalezg
Sciany o znanych symbolach.

u, v, W, u, vy W,
K’ \l \,\/ [U1V1W1]: [113], [U2V2W2] = [201]
W e, M, Cop ol h=11-03=1
2 2 2 2 2 2
k=32-1-1=95
(hki)
[=10-12=-2
h=v,w,—v,w,
k=wiu,—w,u, (hkl) = (151)

| =u;v,—u,v,
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Zajecia 2: Grupy translacyjne Bravais

Tematyka cwiczen:

/7
A X4

definicja grupy,

translacje,

typy komorek Bravais,
wspotrzedne weziow,
liczba weztow w komorece,
typy sieci translacyjnych,

/7 /7 /7
L X X X4

X/
X4

L)

X/
°

Pomoce naukowe: modele 14 typow translacyjnych sieci przestrzennych.

Wstep teoretyczny:

August Bravais udowodnit mozliwo$¢ istnienia w trzech wymiarach 14 rodzajow
translacyjnych sieci przestrzennych pod nazwg sieci Bravais'go. Sie¢ translacyjna Bravais'go okresla
charakter okresowego uporzadkowania w przestrzeni powtarzajacych si¢ elementow strukturalnych
krysztatu (atomow, jonow lub czasteczek). Kazdy z 14 rodzajow sieci przestrzennych Bravais'go ma
swojg charakterystyczng komorke elementarng, ktéra ze wzgledu na parametry sieci przestrzennej
jest podporzadkowana jednemu z 7 ukladow krystalograficznych. Komorki elementarne mogag
zawiera¢ wezly tylko w narozach oraz dodatkowo w $rodku geometrycznym, na srodku dwoéch
rownolegtych lub na $rodkach wszystkich $cian.

Uklady krystalograficzne Typy komorek
Tréjskosny P
Jednosko$ny P,C
Rombowy P,1,F,C (A B)
Tetragonalny P, I
Regularny P,I,F
Trygonalny lub Romboedryczny R
Heksagonalny P
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Wyrdznia si¢ cztery typy komorek:

Komorka prymitywna (P) zawiera wezty tylko w narozach. W sktad komorki typu P wchodzi
!5 kazdego wezla z naroza, poniewaz kazdy wezel nalezy do oémiu sasiadujacych komorek,
dlatego do komorki nalezy jeden wezet: N = g - 8 = 1.

Komorka o centrowanych podstawach (A, B lub C) zawiera wezty w narozach oraz w $rodku
przeciwleglych $cian. Gdy wezly znajduja si¢ w $rodku $cian, ktore przecinaja o$ X to
komorke oznaczamy literg A, gdy 0§ Y — typ B, 0§ Z — typ C. Tego typu komorki zawierajg
dwa wezty: N=Y5-8 +1,-2 =2.

AL

/)

C

Komorka $ciennie centrowana (F) posiada wezly w narozach i w $rodku kazdej $ciany.
Komoérka ta ma cztery wezty: N=Yg-8 +3 - ({,-2) = 4.

(1o
y
o

Komorka przestrzennie centrowana (l) posiada wezly w narozach oraz w centrum
geometrycznym. Komoérka posiada dwa wezty: N=/3-8 +1=2

10
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Zadania:

Zadanie 1. Przeanalizowaé otrzymany model: przyporzadkowaé model do jednego z 7 uktadow
krystalograficznych, okreslic typ komorki translacyjnej Bravais. Poda¢ wspotrzedne wszystkich
wezlow oraz liczbe weztow nalezacych do tej komorki. Sprawdzi€, czy spetnione sg warunki aby

istniata grupa translacyjna.

Przykladowa analiza:

Uklad krystalograficzny

Regularny

Typ komorki

Komorka przestrzennie centrowana, typ |

Wspoélrzedne weztow

oo 10] o] o] 0o v 12

Liczba wezléw nalezacych do komorki (N)

1. Przemiennos¢: a*b=bea

2. Element neutralny: ace=eca=a

3. Element przeciwny: asa’=a'ea=a
4. Lacznosé: (a*b)ec=ae(bec)

Symbol ¢ oznacza dodawanie wektorow.

Sprawdzenie warunkow na istnienie grupy:

222
2
t ajo10| b |200]
00| * [200| = [110]
[100| * [0d0| = [110)
2. slement neutralny [060}
3,

a[odo| " [0-10]

4 q 10| b |100| ¢ E;j

(210« [160]) - {111] - Ffﬂ]

222 |222
ol G- 32D 2

11
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Zadanie 2. Wykaza¢ na rysunku, dlaczego w przypadku ukladu jednosko$nego niec ma
translacyjnych komorek elementarnych Bravais typu F oraz typu L.

Przyktadowe rozwigzanie:
Zestawiajqc dwie komorki Sciennie centrowane (typu F), mozna wybraé¢ w inny sposob komorke
elementarng otrzymujgc komorke 0 centrowanych podstawach (typu C).

| SN & /l
, LN o1/~
o 9 ﬁ_‘/

Zadanie 3. Wykaza¢ na rysunku, dlaczego w przypadku uktadu tetragonalnym nie ma
translacyjnych komorek elementarnych Bravais typu C oraz typu F.

12
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Zajecia 3: Symetria w morfologii krysztalow

Tematvka cwiczen:

% elementy symetrii w grupach punktowych, symbol Grotha,

¢ Mmacierzowe operatory 3x3 przeksztatcen,

¢ reguty sktadania operacji symetrii,

¢ reguty wyboru osi krystalograficznych XYZ,

% grupy punktowe (uklady: tréjskosny, jednosko$ny i rombowy), symbolika mi¢dzynarodowa
I Schoenflisa,

Wstep teoretyczny:

W morfologii krysztatéw wyrdznia si¢ trzy gtowne typy elementéw symetrii:
symetria wzgledem punkty: $Srodek symetrii,
symetria wzgledem prostej: 0§ symetrii,
symetria wzgledem plaszczyzny: plaszezyzna symetrii.

Srodek symetrii — punkt potozony wewnatrz krysztahi, ktory ma te wlasno$é, ze na dowolnej
prostej przeprowadzonej przez ten punkt, w jednakowej od niego odleglosci, znajduja si¢ jednakowe
pod wzgledem geometrycznym i fizycznym punkty krysztatu.

O$ symetrii — prosta, wokét ktorej powtarzaja si¢ jednakowe czesci krysztatu, przy czym te czesci
mogg si¢ powtarzac co kat a = 60°, 90°, 120°, 180°, 360°, liczbe n = 360/a nazywa si¢ krotnoscia 0si
symetrii; w krysztatach mozliwe sg osie jedno-, dwu-, trzy- cztero- i szeSciokrotne.

Plaszczyzny symetrii — ptaszczyzny dzielace krysztal na dwie cze$ci pozostajace wzgledem siebie
w takim stosunku jak przedmiot do swego obrazu w zwierciadle ptaskim.

Reguly skladania operacji symetrii:

1. L2n.C=PJ_Ln
P'C=L2J.P
P.LZn:C

2. LpeLytLy =nl,Lly, dwie L, pod katem 180°/n
3. LnePj=nP||L, dwie P pod katem 180°/n

13

Projekt wspotfinansowany przez Uni¢ Europejska w ramach Europejskiego Funduszu Spotecznego



UNIA EUROPEJSKA
KAPITAL LUDZKI EUROPEJSKI
NARODOWA STRATEGIA SPOJNOSCI FUNDUSZ SPOLECZNY

Projekt pn. ,,Wzmocnienie potencjaiu dydaktycznego UMK w Toruniu w dziedzinach matematyczno-przyrodniczych”
realizowany w ramach Poddziatania 4.1.1 Programu Operacyjnego Kapitat Ludzki

Nazwa Symbol Grotha Symbol graficzny Macierz
1 0 0]
Tozsamos¢ E brak 01
_0 1_
1 0 0]
Srodek symetrii C . 010
001
i o
P1x lub P10 0 0
0 1
1 0 o]
Plaszczyzna symetrii P1y lub P10 | lub " 1
0 0 1]
"1 01
P1z lub P(OOl) 010
_0 ]_-_
1 0 O]
L2||X lub I—2[100] 1 (_)
0 0 1]
i o
O$ symetrii Lolly lub Lajoiop 0 010
0 1
1o ol
|_2||Z lub |_2[001] 0 1
0 01
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Zadania:

Zadanie 1. Wyprowadza¢ grupy punktowe dla 3 ukladoéw: trojskosny, jednoskosny i rombowy.
Wykorzystaj tabel¢ mnozenia grupowego oraz reguty sktadania operacji symetrii.

1. Uklad tréojskosny — mozliwe elementy symetrii {E, C}

ZDbior elementow
symetrii

{E} E

Tabela mnozenia grupowego

{E, C} E|C

Przykladowe wyprowadzenie grupy punktowej:

Tworzymy tabele mnozenia grupowego wpisujgc w wierszu i w kolumnie elementy symetrii, ktore
majq wchodzi¢ w sktad grupy punktowej.

C

C

W celu uzupetnienia tabeli mnozenia grupowego nalezy wymnozy¢ macierze dla elementu symetrii,
ktory znajduje sie wierszu (C) i kolumnie (C) a nastepnie okresli¢ jakiemu elementowi symetrii
odpowiada otrzymana z wymnozenia macierz.

100/ [1 00| 100
CeC=E 0 1 Olel0 1 0|=|0 1 O
0 0 1/(0 0 1| |0 0 1

Otrzymana macierz odpowiada tozsamosci E. Kolejnym krokiem jest wpisanie w wierszu i w
kolumnie nowego elementu symetrii (E). Postepowaé analogicznie: w celu uzupelnienia catej tabelli.
W przypadku uzyskania kolejnego nowego elementu symetrii nalezy go dopisa¢ w wierszu i w
kolumnie i uzupetnic tabele.
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C | E

C

2.

Elementy grupy Symbol Symbol
punktowej mi¢dzynarodowy Schoenflisa
{E} 1 C
{E, C} -1 Ci

Uklad jednosko$ny - mozliwe elementy symetrii {E, C, P(10), L2107}

Zbior elementow

Tabela mnozenia grupowego

symetrii
{E, Po10)} E P10
E
P10
{E, Lopo107} E L 20107
E
L2po10]
{E. Lopo101; C, Po10y} E |Lyog| C P(10)
wykorzystanie I reguty E
sktadania Lojoro)
C
P10
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Przykladowe wyliczenie.

Elementy symetrii wchodzqce w sktad grupy punktowej: {E, Lopio, C, P} Tworzymy tabele
mnozenia grupowego wpisujgc w kolumnach [ w wierszach wszystkie elementy Symetrii.
Uzupetniamy tabele. W tym celu trzeba wymnozyé macierze dla elementow symetrii zapisanych w
wierszach przez macierze dla elementow symetrii zapisanych w kolumnach. Przyktadowo wybierzmy
element symetrii, ktory znajduje sie w 2 wierszu (Lyjo07) 1 3 kolumnie (C) a nastgpnie okresimy
jakiemu elementowi symetrii odpowiada otrzymana z wymnozenia macierz (P (o10)).

1 ol |11 0ol 100
Lojy * C = P10y L Loy 0 1 OlelO 1 0|=|0 1 O
0 1110 0 1] [0 ©

Uzupelni¢ tabele mnozenia grupowego. Postgpujemy analogicznie w celu uzupetnienia catej tabeli.

W przypadku uzyskania nowego elementu symetrii nalezy go dopisa¢ w wierszu i w kolumnie i
uzupetnic tabele.

E L 2(010] C P(010)
E
L2jo10) P10
C P10
P10

Grupy punktowe dla uktadu jednoskos$nego:

Elementy grupy Symbol Symbol
punktowej migdzynarodowy Schoenflisa
{E, Po10)} m Cs
{E, Lopo10} 2 C,
{E, Lajoia;;, C, P10y} I Con
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3. Uklad rombowy — mozliwe elementy symetrii {E, C, P(mo), P(lOO), P(001), L2[010], L2[1oo], L2[001]}

Zbior
elementow Tabela mnozenia grupowego
symetrii
{E, Lapao0p, Loporon, E L2po10] L2[100] L2001
L2goons} E
wykorzystanie |1 L2po10)
reguty sktadania L2[100]
L2q001
{E, Po10), Paooy, E P10 P00 L2001
Looo11} E
. P(010)
wykorzystanie 111 P
. (100)
reguty sktadania
L2001
{E, Lopowp, Lagsooy, E Po1o) | Paooy | Peoy C Lopoyy | Loy | Lootog
L 201y, C, Po10), E
P(100), Pooy} P(o10)
P00)
Poy)
C
L2001
Lopo10)
Lopo10)
Grupy punktowe dla uktadu rombowego:
. Symbol Symbol
Elementy gru unktowe . .
y grupy p J mi¢dzynarodowy Schoenflisa
{E, Loo10), Lopr00), Lopoo} 222 D,
{E, P(o10), P(100), L2[oo1} mm2 Cov
{E., C, P010), P100), P(0o1), L2po103, L2100, L2joo11} S . D2n
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Zajecia 4: Rzut stereograficzny

Tematyka cwiczen:

+ standardowa projekcja,

s wspotrzedne sferyczne,

% rzutowanie,

% zasady pomiaru katow,

% symbol graficzny: prostych i §cian,

% elementy symetrii — symbole graficzne i rzutowanie,

Pomoce naukowe: kalka techniczna A4, siatka Wulfa, otéwek i gumka.

Wstep teoretyczny:

Rzut stereograficzny ma na celu przedstawienie geometrii krysztatu (bryty) na ptaszczyznie.
Projekcja ta pozwala nie tylko przedstawi¢ w prostej postaci monokrysztal z jego zwigzkami
katowymi, zalezno$ciami pasowymi, elementami symetrii i orientacja w przestrzeni, ale takze
umozliwia pomiar katow mig¢dzy kierunkami 1 ptaszczyznami w krysztale.

Zasady rzutu stereograficznego

Krysztat umieszczamy w $rodku kuli.

Prowadzimy normalna (prosta prostopadta) do
sciany krysztatu, ktora chcemy zrzutowac¢ —
otrzymujemy punkt na sferze.
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Przeprowadzamy ptaszczyzne przez Srodek
kuli.

Prowadzimy prosta prostopadta do tej
ptaszczyzny — otrzymujemy dwa bieguny C i D
(tzw. punkty oczne).

Punkty z gornej potkuli taczymy z dolnym
biegunem D — na rzucie $ciang zaznaczymy:

G

Punkty z dolnej potkuli taczymy z gornym
biegunem C — na rzucie $ciang zaznaczymy:

plaszczyzna
rzutowania

kolo projekcji

/1, I P
' rzut scian
/
/
D

X

Na powierzchni¢ sfery mozna natozy¢ siatk¢ rownoleznikdw i1 potudnikéw, co pozwala na
okreslenie doktadnego potozenia kazdej Sciany dla ktorej podane sa dwie wspotrzgdne katowe:
azymut ¢ i odleglos¢ biegunowa p. Warto$¢ kata ¢ mierzona jest zgodnie z kierunkiem ruchu
wskazowek zegara (0-360°). Druga wspotrzedna katowa to odlegto$¢ biegunowa - p, ktora liczona

Projekt wspotfinansowany przez Uni¢ Europejska w ramach Europejskiego Funduszu Spotecznego



i UNIA EUROPEJSKA
KAPITAL LUDZKI S e EUROPEJSKI
NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI FerS FUNDUSZ SPOLECZNY

Projekt pn. ,,Wzmocnienie potencjaiu dydaktycznego UMK w Toruniu w dziedzinach matematyczno-przyrodniczych”
realizowany w ramach Poddziatania 4.1.1 Programu Operacyjnego Kapitat Ludzki

jest od s$rodka kota projekcji w kierunku krawedzi (0-180°) (Rys. 1). Siatki Wulfa (Rys. 2) jest
narzedziem stuzacym do obliczen krystalograficznych i konstrukcji geometrycznych zwigzanych
z wykorzystaniem rzutu stereograficznego. Siatka ta jest rzutem stereograficznym powierzchni kuli
podzielonej co 2° kotami wielkimi (potudnikami) i kotami matymi (réwnoleznikami) na jedna
z plaszczyzn potudnikowych.

@=270°
¢=180° p=0°
(‘P = 900
Rys. 1. Rys. 2. Siatka Wulfa

Zadania

Zadanie 1. Zrzutowaé na plaszczyzne projekcji nastgpujace punkty: A; (e= 30°, p= 52°) i A,
(p=170°, p= 130°).

Rozwigzanie:

Przy konstrukcji geometrycznej naktadamy przezroczystq kalke techniczng na siatke Wulfa, na kalce
rysujemy linig cigglq koto projekcji, zaznaczamy srodek siatki, od ktérego mierzymy odleglosé
biegunowq oraz wartosci azymutu: 0°, 90° 180° i 270° Na rysunku 1 przedstawiono kalke
rysunkowq przygotowanq do pracy na siatce Wulfa.

Aby zrzutowac punkt A1 zaczynamy od zaznaczenia na kalce punktu pomocniczego, ktory odpowiada
wartosci azymutu dla tego punktu (p= 30°). Nastepnie przesuwamy kalke wzgledem siatki Wulfa do
momentu gdy pomocniczy punkt znajdzie si¢ na prostej siatki (np. na rowniku). Wzdtuz tej prostej, od
srodka siatki odliczamy wartos¢ odlegtosci biegunowej (p= 52°). Punkt A; w projekcji sferycznej
znajduje si¢ na gornej polsferze, dlatego punkt ten na plaszczyznie projekcji oznaczony jest

21

Projekt wspotfinansowany przez Uni¢ Europejska w ramach Europejskiego Funduszu Spotecznego



UNIA EUROPEJSKA
KAPITAL LUDZKI EUROPEJSKI
NARODOWA STRATEGIA SPOJNOSCI FUNDUSZ SPOLECZNY

Projekt pn. ,,Wzmocnienie potencjaiu dydaktycznego UMK w Toruniu w dziedzinach matematyczno-przyrodniczych”
realizowany w ramach Poddziatania 4.1.1 Programu Operacyjnego Kapitat Ludzki

kropeczkg w koteczku. Dla punktu A, wartosé kqta p jest > 90°, wartosé tego kqta na plaszczyznie
projekcji odlicza sie od Srodka siatki wzdtuz promienia okreslajgcego wartosé¢ azymutu (p= 170°) do
okregu kola projekcji (p = 90°), nastepnie wracamy po tym samym promieniu w kierunku srodka
siatki, odliczamy brakujgce 40°. Punkt A, na projekcji sferycznej znajduje sie na dolnej polsferze,
dlatego punkt ten na ptaszczyznie projekcji oznaczony jest krzyzykiem. Rzut stereograficzny punktow
A1 i A, przestawia rysunek 3.

270°

180°

ge

Rys. 3

Zadanie 2. Zmierz odleglos¢ katowa miedzy punktami A; i A, (zadanie 1) na ptaszczyznie projekcji
stereograficzne;.

Rozwigzanie:

Przygotuj kalke techniczng do pracy na siatce Wulfa (Rys. 1). Punkt A; w projekcji sferycznej
znajduje si¢ na gornej polsferze, a punkt A; lezy na dolnej. Odleglos¢ kqtowg migdzy tymi punktami
mierzy si¢ wzdluz jednego kota wielkiego. Najpierw nalezy naprowadzi¢ punkty na kola wielkie,
polozone symetrycznie po obu stronach srednicy NS. Miarg odleglosci kqtowej miedzy punktami A; |
A, jest odlegltos¢ mierzona po tym wspolnym kole wielkim (Rys 4).Odleglos¢ kqtowa pomiedzy
punktami A; i A, wynosi 140°.
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w E

S

Rys. 4

Zadanie 3. Wyznaczy¢ na plaszczyznie projekcji stereograficznej nastepujace punkty: Py (1 = 57° i
p1 = 71°), P2 (p2 = 130° i pz = 56°), P3 (@3 = 200° i pg = 116°), P4 (¢4 = 220° i ps = 108°), Ps (¢s =
80° i ps = 90°) i Pg (ps = 260° i pg = 90°). Zmierzy¢ katy pomiedzy wszystkimi mozliwymi parami
tych punktow.

Zadanie 4. Zrzutowaé na plaszczyzne projekcji normalng do Sciany jednostkowej (111) (= 61,5°,
p= 60°) oraz normalng do $ciany P (¢ = 138°, p = 66°). Wykona¢ rzut osi XYZ w ukladzie
jednoskosnym. Obliczy¢ wskazniki Millera (hkl) dla nieznanej $ciany P.

Rozwigzanie:
Przygotowujemy kalke techniczng do pracy na siatce Wulfa (RyS. 1). Rzutujemy Sciang (111), (hkl)
oraz wychodne osi XYZ (uktad jednoskosny: o=y = 90° B # 90°).

p>90° ¥
p < 90° lub = 90° [

Rys. 5
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Wskazniki Millera sciany krysztatu (hkl) mozna wyznaczy¢ z wartosci kqtow, jakie tworzy normalna
do tej sciany z osiami krystalograficznymi XYZ, w tym celu korzystamy ze wzoru,

«.|-_COsP, . cosP, . cosP,
cos(111), cos(111), cos(11l),

W ktorym Py, Py, P, oznaczajg kqty, jakie tworzy normalna do sciany P o nieznanym symbolu (hkl) z
osiami krystalograficznymi XYZ, natomiast (111)y, (111),, (111), — kqty, jakie tworzy normalna do
Sciany jednostkowej (111) z osiami XYZ.

Dokonujemy pomiaru kqtow pomiedzy normalng do sciany (hkl) a osiami XYZ oraz pomiedzy
normalng do Sciany (111) a osiami XYZ. Biegun P tworzy z osiami XYZ kqty odpowiednio 61°, 132°
I 66°, natomiast Sciana jednostkowa tworzy z osiami XYZ kqty odpowiednio 54°, 66° i 60°.

c0s61° cos132° cos66°

" 0s54° c0s66°  cos60°

h:k:1=0,82:(-164):0,81
Po podzieleniu ilorazéw przez 0,81 dostajemy wskazniki Millera dla sciany P:

(hkl) = (120)
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Zajecia 5: Uklady: trojskosny, jednoskosny i rombowy

Tematyka cwiczen:

s grupy punktowe (reguty sktadania) — uktad trojskosny, jednoskosny i rombowy,
% rzut stereograficzny: osie XYZ, kota pasowe, elementy symetrii,
% rzut i wskaznikowanie $cian (hkl),

Wstep teoretyczny:

Znajomo$¢ grupy symetrii dostarcza petnej informacji o wszystkich operacjach symetrii
mozliwych do zastosowania na obiekcie. Zbior wszystkich punktowych operacji symetrii danego
obiektu, wraz z dziataniem polegajacym na sktadaniu tych operacji tworza grupeg.

Reguly tworzenia symboliki miedzynarodowej grup punktowych:

1. Uklad trojsko$ny — nie ma potrzeby wprowadzania ustalen.
2. Uktad jednosko$ny — jedno miejsce w symbolu, ktore odpowiada symetrii kierunku Y.

3. Uktad rombowy — trzy miejsca w symbolu, kolejno symetria kierunku: X, Y, Z.

Grupy punktowe
Uklady Parametry komoérki
krystalograficzne e|ementarnej SymbOI SymbOI
. Schoenflisa
mie¢dzynarodowy
o o# B #y#a#90° 1 €
Trojskosny a, % bo £ co £ a4 - c
1 i
90°, B #90° 2 ©
a=v=90",
Jednoskosny 8 £ bo £ Co # ag m Cs
2l Con
5 90° 222 D2
o= = fY =
Rombowy 8 by % ¢ 7 mm2 Cay
2/m2/m2/m D2h
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Reguly wyboru osi ukladu XYZ:

1. €000
2. Ly || xvz
3. PLXYZ

4. Krawedzie || XYZ

Wybdr osi krystalograficznych w ukladach: trojsko$Snvm, jednosko$nym i rombowym:

Uklad trojskosny Uklad jednosko$ny Uklad rombowy
Y | L2lubrP
XYZ || krawedzi w krysztale | XZ || krawedzi w krysztale XYZ || Lo lub 1P
B >90°

Rzut stereograficzny osi i kol pasowych:

Uklady Wartos¢ katow Rzut osi XYZ i kol pasowych

kolo pasowe osi Z

a#P#y#a#90°
np. a (YZ) = 80°
TrojskosSny - (Y2) 8(?
B (XZ) =120
v (XY) = 110°
kolo pasowe osi X
kolo pasowe osi Y
o =7y=90° B #90°
Jednoskosny

np. B (X2) = 120°
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Rombowy a=B=y=90° Y B Y

Rzut elementow symetrii w grupach punktowych:

Uklad trojskosny

Uklad jednoskos$ny
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Uklad rombowy

X

mm?2

Zadania

Zadanie 1. Podaj symbol Millera (hkl) scian krysztatu (1-8) z uktadu rombowego, ktorych znajduja
si¢ na rzucie stereograficznym.

Przyktadowe rozwigzanie:

Znaki wskaznikow Millera w symbolu hkl mozemy okresli¢ korzystajqc z nastepujgcych wzorow,
h =a, cos(hkl),
k =D, cos(hkl),
| =c, cos(hkl),
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gdzie ao, by 1 Co oznaczajg jednostki osiowe, natomiast (hkl)x, (hkl)y, (hkl), - kqty, jakie tworzy
normalna do sciany o nieznanym symbolu (hkl) z osiami XYZ.

Sciana numer 1:

kgt pomiedzy normalng do Sciany I a osig X jest < 90°, cosinus kqta < 90° ma dodatniq wartosé,
Czyli wskaznik h ma dodatnig wartosé,
kqt pomiedzy normalng do Sciany I a osiq Y jest < 90°, cosinus kqta < 90° ma dodatnig wartos¢,
czyli wskaznik k ma dodatnig wartosé,
kqt pomiedzy normalng do Sciany 1 a osiq Z jest < 90°, cosinus kqta < 90° ma dodatnig wartosé,
czyli wskaznik | ma dodatnig wartosc.

Symbol Millera sciany 1: (hKI).

Sciana numer 2:
kqt pomiedzy normalng do $ciany 2 a osig X = 90°, cos 90 ° ma wartosé 0, czyli wskaznik h = 0,
kqt pomiedzy normalng do Sciany 2 a osiq Y jest < 90°, cosinus kqta < 90° ma dodatnig wartos¢,
czyli wskaznik k ma dodatnig wartosé,
kqt pomiedzy normalng do Sciany 2 a osiq Z jest < 90°, cosinus kqta < 90° ma dodatnig wartos¢,
czyli wskaznik | ma dodatnig wartosc.

Symbol Millera sciany 2: (Okl).

Sciana numer 5:

kqt pomiedzy normalng do $ciany 5 a osig X = 90°, cos 90 ° ma wartosé¢ 0, czyli wskaznik h = 0,
kqt pomiedzy normalng do $ciany 5 a osig Y = 90°, cos 90 ° ma wartosé 0, czyli wskaznik k = 0,
kqt pomiedzy normalng do $ciany 5 a osig Z jest > 90 °, cosinus kgta > 90 ° ma ujemnqg wartosé,
czyli wskaznik | ma wartos¢ ujemng.

Symbol Millera sciany 5: Po podzieleniu przez |, czyli przesunigciu ptaszczyzny otrzymujemy: (001).
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Zajecia 6: Opis i identyfikacja modeli z ukladu tréjskosnego,
jednoskosnego i rombowego

Tematyka cwiczen:

grupy punktowe (reguly sktadania) — uktad tr6jskosny, jednoskosny i rombowy,

/7 /7
LA X4

rzut stereograficzny: osie XYZ, kota pasowe, elementy symetrii,

>

R/
*

rzut 1 wskaznikowanie $cian (hkl),
posta¢ {hkl},
punkty rownowazne symetrycznie,

*,

X/
X4

X/
X

X/
X4

L)

czasteczki,

Pomoce naukowe: modele grup punktowych dla uktadu trojskosnego, jednoskosnego i rombowego.

Wstep teoretyczny:

Punkty réwnowazne symetrycznie sg t0 punkty zwigzane z punktem x Yy z operacjami
symetrii w danej przestrzeni. Aby dany krysztal miat rzeczywiscie symetri¢ takg jak pusta komorka
elementarna, atomy w niej si¢ znajdujace musza by¢ w odpowiednich miejscach. Macierze symetrii
sg bardzo przydatne do wyznaczania potozen punktow symetrycznie réwnowaznych. Potozenia
wszystkich punktow rownowaznych otrzymamy dziatajac macierza przeksztalcenia na punkt x y z
1 kolejne punkty rownowazne tak dlugo, az wrocimy do punktu wyjscia.

Zadania:

Zadanie 1. Dokonaj identyfikacji i opisu otrzymanego modelu.

Identyfikacja ukiadu i opis:

1. Elementy symetrii {symbol Grotha} > reguly sktadania.
. Ukfad krystalograficzny (wybdr osi XYZ).
. Grupa punktowa — symbol mi¢dzynarodowy i Schoenflisa.

2
3
4. Rzut: osi XYZ, kot pasowych, elementéw symetrii, $cian.
5. Wskaznikowanie §cian (hkl).

6

. Posta¢ {hkl}.
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Przykladowa identyfikacja i opis uktadu:

Elementy symetrii {symbol Grotha}

{ E, C, Laopo10y, Lapioog, L2goosys Peo10), Paooy, Pioon}

Uktad krystalograficzny (wybor osi
XYZ)

uktad rombowy

Grupa punktowa — symbol
miedzynarodowy i Schoenflisa

mmm, Doy,

Rzut: osi XYZ, kot pasowych,
elementéw symetrii, scian
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al (hkl) b1 (hkI)
a2 (hk-1) b2 (hk-1)
a3 (-hkl) b3 (-hkl) C; (((?Iidl)) 1 001
.. L a4 (-hk-1) b4 (-hk-1) Ce (Uk- 7
Wskaznikowanie scian (hkl) 25 (-h-kl) b5 (-h-k) c3 (0-kl) d2 (001)
a6 (-h-k-l) | b6 (hkl) | ©4OkI)
a7 (h-kl) b7 (h-kI)
a8 (h-k-1) b8 (h-k-1)
Postacie
(postacie w krysztale jest to zespot
$cian symetrycznie réwnoznacznych, {hkl} {nkl} {0kl {001}
tj. zwiazanych ze sobg elementami
symetrii)

Zadanie 2. Podaj liczbe i wspotrzedne punktow rownowaznych symetrycznie w grupie 2/, MM2,
222, *In’ I’

Przyktadowe rozwigzanie:

Najpierw zapisujemy macierze dla przeksztatcen symetrii w grupie mm2: m_Lx, m_y i 2 || Z

m_/X

O =IO

0 100
0 2|z |0 0
1 0 1

o +— O

0 1
0 mLy |0
1 0

o O
o - O

Polozenia wszystkich punktow réwnowaznych symetrycznie otrzymamy dzialajgc macierzami
przeksztatcen na punkt xyz i kolejne punkty rownowazne symetrycznie:

1 0 0| [x] [x 100} x| |x 1 0 0| [x] [x
mix |0 1 Ofely|=|y| miy |0 1 Ofely|=ly| 2[z|0 1 0fe|y|=|y
0 0 1| |z z 0 0 1| ]|z z 0 0 1| |z z
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1 00
m_Ly 1

0 0 1]

B 0
m4x |0

0 1

o O i

x| |x
yl=ly 2|z
Z Z

o O i

x1 |x
yl=ly 2|z
Z Z

Liczba punktow rownowaznych symetrycznie: 4

O RO

O O

Wspétrzedne punkty réwnowazne symetrycznie w grupie mm2: xyz, Xyz, Xy z, X y .

Zadanie 3. Zaproponuj czasteczki 0 symetrii: Cq, C;, Can, Cay, Cy, Cs, Dop.

Przyktadowe rozwigzanie:

C: CFBrCIH

Ci C:BryClyH, Cs CBr2CIH

Cz HoS

Con trans-C,H,Cl,

Cov CiS-CszC'z, H,O

Don CoHa
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Zajecia 7: Uklady: tetragonalny i regularny

Tematyka cwiczen:

/7 /7 /7
L X X X4

X4

posta¢ {hkl},

*,

Wstep teoretyczny:

grupy punktowe (reguly sktadania) — uktad tetragonalny i regularny,
rzut stereograficzny: osie XYZ, kota pasowe, elementy symetrii,
rzut 1 wskaznikowanie $cian (hkl),

Reguly tworzenia symboliki miedzynarodowej grup punktowych:

1. Uklad tetragonalny — trzy miejsca w symbolu, kolejno pierwsze miejsce to symetria kKierunku Z,
drugie: XY a trzecie: kierunek [110].

2. Uktad regularny — trzy miejsca w symbolu; pierwsza pozycja odpowiada osiom X, Y, U; druga —

czterem Kierunkom [111], a trzecia — szesciu kierunkom [110].

r nk
Uklady Parametry komorki Grupy punktowe
krystalograficzne elementarnej _ symbol symbol
miedzynarodowy Schoenflisa
4 Csy
4/m C4h
. 422 D,
a=B=y=90
Tetragonalny B_ Y 4mm Cuy
Ao = bo # o 2 2
/m /m /m D4h
4 S4
42m D2g
23 T
2 -
m T
a=pB=y=90°
Regularny 8 = by = Co 432 o)
43m T4
432 o)
m m
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Rzut stereograficzny osi i kol pasowych:

Uklady

Wartos¢ katow

Rzut osi XYZ i kot pasowych

Tetragonalny
Regularny

a=B=y=90°

-X

Rzut elementow symetrii w grupach punktowych:

Uklad tetragonalny

X X X -X
Y {.Z Y Y z Y X % Y
< X X X
4
4 Im 422 4mm
X X X
¥ v ¥ z y RY .
X X X
o2l 2l 4 42m
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Uklad regularny
* X
23 432
43m 432
m
Zadania:

Zadanie 1. Podaj symbol Millera (hkl) $cian krysztatu (1-11) z uktadu tetragonalnego, ktore
znajdujg si¢ na rzucie stereograficznym.
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Przykladowe rozwigzanie:

Znaki wskaznikow Millera w symbolu hkl mozemy okresli¢ korzystajqc z nastepujgcych wzorow:
h =a, cos(hkl),
k =D, cos(hkl),
| =c, cos(hkl),

gdzie ao, by 1 Co oznaczajg jednostki osiowe, natomiast (hkl)x, (hkl)y, (hkl), - kqty, jakie tworzy
normalna do sciany o nieznanym symbolu (hkl) z osiami XYZ.

Sciana numer 1:

kgt (hkl)y = 45° - czyli wskaznik h ma dodatniq wartosé,

kqt (hkl)y ma takq samq wartos¢ jak kgt (hkl)y, poniewaz Sciana ta lezy na plaszczyznie, ktora
dzieli kgt pomiedzy osig X i Y na dwie rowne czesci - czyli wskaznik k = h,

kqt (hkl); < 90° - czyli wskaznik | ma dodatniq wartosé.

Symbol Millera sciany 1: (hhl).

Sciana numer 5:

kgt (hkl)x < 90° - czyli wskaznik h ma dodatniq wartosé,
kat (hkl)y < 90° - czyli wskaznik k ma dodatnig wartosé,
kqt (hkl); < 90° - czyli wskaznik | ma dodatniq wartosé.

Symbol Millera sciany 5: (hKI).

Sciany numer 6-8:

Sciana 6 oraz 7 i 8 sq spokrewnione ze Sciang 5 dzialaniem osi 4-krotnej réwnoleglej do osi Z. W
celu wyznaczenia symbolu Millera pozostatych scian (6-8) wykorzystamy macierz symetrii.
Tworzymy macierz przeksztalcenia - Ly ||z:

010
L4||z::|'OO
0 0 1

Nastepnie dziatamy macierzq przeksztatcenia na sciane (hkl) i kolejne sciany rownowazne tak dtugo,
az wrocimy do punktu wyjscia:
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0 1 ol [h] |k 01 0| |k| |h
Sciana 6: 1.0 0pelki=\h Sciana 7: 1.0 0felhi=Ik
0 1| |1 | 0 0 1/ |I |
(khl) (hkl)
0 1 0| [h| [k 01 0| [k
Sciana 8: 1 0 Ofelk|=/h Sciana 5: 1 0 Ojejhi=/k
0 0 1| |1 | 0 0 1| |1 |
(khl) (hkT)

Symbole Millera scian: 6 (khi), 7 (h k1), 8 (khl).
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Zajecia 8: Opis i identyfikacja modeli z uktadu tetragonalnego

I regularnego

Tematyka cwiczen:

/7 /7
LA X4

R/
X4

D)

X3

S

X/
°

X/
X4

L)

grupy punktowe (reguly sktadania) — uktad tetragonalny i regularny,
rzut stereograficzny: osie XYZ, kota pasowe, elementy symetrii,
rzut 1 wskaznikowanie $cian (hkl),

posta¢ {hkl},

punkty rownowazne symetrycznie,

czasteczki,

Pomoce naukowe: modele grup punktowych dla uktadu tetragonalnego i regularnego.

Zadania:

Zadanie 1. Dokonaj identyfikacji i opisu otrzymanego modelu.

Identyfikacja uktadu i opis:

1.

2
3
4.
5
6

Elementy symetrii {symbol Grotha} > reguly skladania.

. Uklad krystalograficzny (wybdr osi XYZ).

. Grupa punktowa — symbol migdzynarodowy i Schoenflisa.

Rzut: osi XYZ, kot pasowych, elementow symetrii, Scian.

. Wskaznikowanie $cian (hkl).

. Posta¢ {hkl}.

Przyktadowa identvfikacja i opis uktadu:

39

Projekt wspotfinansowany przez Uni¢ Europejska w ramach Europejskiego Funduszu Spotecznego




E KAPITAL LUDZKI
NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI

UNIA EUROPEJSKA
EUROPEJSKI
FUNDUSZ SPOLECZNY

Projekt pn. ,,Wzmocnienie potencjatu dydaktycznego UMK w Toruniu w dziedzinach matematyczno-przyrodniczych”
realizowany w ramach Poddziatania 4.1.1 Programu Operacyjnego Kapitat Ludzki

Elementy symetrii {symbol Grotha}

{ E, C, Lagoroy, Lagro0}, Lagoors, P(oz0), Peaoo), Peoor), 4 X Lapaaa,
6 X Lop1107, 6 X Puio}

Uktad krystalograficzny (wybor osi
XYZ)

uktad regularny

Grupa punktowa — symbol
miedzynarodowy i Schoenflisa

Rzut: osi XYZ, kot pasowych,
elementow symetrii, scian

bl (110)
b2 (-110) cl(111)
b3 (-1-10) c2 (11-1)
al (010) b4 (1-10) c3 (-111)
ag (6128) b5 (011) c4 (-11-1)
a -
WskaZnikowanie scian (hkl) ad ((100)) ES E(-)ll(;i; (?65 ((1-_1_-11_11))
a5 (001) b8 (-10-1) c7 (1-11)
a6 (00-1) b9 (0-11) c8 (1-1-1)
b10 (0-1-1)
b1l (101)
b12 (10-1)
Postacie {010} {1103 {111}
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Zadanie 2. Podaj liczbe i wspohrzedne punktow réwnowaznych symetrycznie w grupie 4, “/m, 422,
23.

Przyktadowe rozwigzanie:

Najpierw zapisujemy macierze dla przeksztalceri symetrii W grupie */: 4 || Z, m/z:

1 0 100
4||z 00 miz |0 1 O
0 1 001

o = Ol

Polozenia wszystkich punktow rownowaznych symetrycznie otrzymamy dziatajgc macierzami
przeksztatcen na punkt xyz i kolejne punkty rownowazne symetrycznie:

10 y 01 0] |yl |x 1 0] [x| [y
4z {1 0 Ofe|y|=|x 4z |1 0 Ofe|x|=]y 4z |1 0 Ofe|y|=|x
0 1| |z |z 0 0 1] |z z 0 0 1 |z| |z
0 1 0] [y] [x 100 X 1 0 0] [y] [y
4z |1 0 Ofe|x|=|y miz |O 1 Ofe|y|=|y| miz |0 1 Ofe|x|=|x
0 1| |z] |z 00 1 |z] |z 00 1] |z| |z

1 0 0] [x] [x 1.0 0] [y] [y

miz [0 1 Ole|yl|=|y miz [0 1 Ole|lx|=|xX

00 1] |z| |z 00 1) |z] [z

Liczba punktow réwnowaznych symetrycznie: 8
Wspotrzedne punkty rownowazne symetrycznie w grupie Hon: Xyz, yxz, X yz, y; z, XyE, yxi,

Xyz,yxz.

Zadanie 3. Zaproponuj czasteczki o symetrii: Cg, Can, Cay, Da, Dan, D2g, Ty, On

Przyktadowe rozwigzanie:

C4/C4h/C4V/D4/D4h [CU (H 20)4] C4/C4h/C4V [CU (N H 3)4]

D2g/Tq CH4 On SFs
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Zajecia 9: Uklady: trygonalny i heksagonalny

Tematyka cwiczen:

s grupy punktowe (reguty sktadania) — uktad trygonalny i heksagonalny,
¢ rzut stereograficzny: osie XYZ, kota pasowe, elementy symetrii,

% rzut i wskaznikowanie $Scian (hkil),

% postac¢ {hkil},

Wstep teoretyczny:

Reguly tworzenia symboliki miedzynarodowej grup punktowych:

1. Uklad trygonalny/heksagonalny — trzy miejsca w symbolu, pierwsza pozycja w symbolu grupy
punktowej jest zwigzana z osig Z, druga — z osiami X, Y, U; trzecia — z kierunkami potowigcymi
katy miedzy dodatnimi i uyjemnymi czg¢sciami osi X, Y, U.

Uklady Parametry komoérki Grupy punktowe
krystalograficzne elementarnej symbol symbo!
miedzynarodowy Schoenflisa
o =B =90°%y=120° 3 Cs;
Trygonalny 2 = b, # Cq
lub lub 32 Ds
—Q —n—0N°

kom. romboedryczny “= B_ v 20 3m Cay

8 =ho = Co >
3— Da3qg

m
6 Cs
%l Cén
622 Ds

o =B =90°%y=120°

’ 6mm Cs
Heksagonalny 8y = by % co 0 v
I I/ Deh
6 Can
62m Dsn
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Rzut stereograficzny osi i kol pasowych:

UNIA EUROPEJSKA
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FUNDUSZ SPOLECZNY

Uklady

Wartos¢ katow

Rzut osi XYZ i kot pasowych

Trygonalny
Heksagonalny

a=p=90°%y=120°

Y

U

Rzut elementéw symetrii w srupach punktowych:

Uklad trygonalny

3m
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Uklad heksagonalny

6 % 622 6mm

6 62m

Zadania:

Zadanie 1. Podaj symbol Millera (hkil) $cian krysztatu (1-10) z uktadu heksagonalnego, ktorych
znajduja si¢ na rzucie stereograficznym.

U
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Przykladowe rozwigzanie:

W uktadzie trygonalnym i heksagonalnym wystepujg cztery osie wspotrzednych dlatego ogolny
symbol scian krysztatu ma postaé (hkil). Wskazniki h, k, i odnoszq sie odpowiednio do osi X, Y, U,
wskaznik [ zas do osi Z. Wskazniki ptaszczyzn w tych uktadach majq szczegolng wtasnosc:

h+k+i=0
i=-(h+Kk)

Sciana numer 1:

kqt (hkil)y < 90° - czyli wskaznik h ma dodatnig wartosé,

kgt (hkil)y ma takq samq wartosc jak kqt (hkil)y, poniewaz Scian ta lezy na plaszczyzinie, ktora
dzieli kgt pomiedzy osig X i Y na dwie rowne czesci - czyli wskaznik k = h,

kqt (hkil), < 90° - czyli wskaznik | ma dodatnig wartosé,

i=-(h+Kk),i=-(h+h)=-2h.

Symbol Millera sciany 1: (hh 2h ).

Sciana numer 7.

kqt (hkil)y < 90° - czyli wskaznik h ma dodatnig wartosé,
kqt (hkil), < 90° - czyli wskaznik k ma dodatniq wartosé,
kat (hkil); < 90° - czyli wskaznik | ma dodatnig wartosé,

i =-(h+K),

Symbol Millera sciany T (hki ).

Sciana numer 8:
kgt (hkil)y < 90° - czyli wskaznik h ma dodatnig wartosé,
kat (hkil)y ma takq samg wartos¢ jak kqt (hkil)x, poniewaz scian ta lezy na plaszczyznie, ktora
dzieli kgt pomiedzy osig X i Y na dwie rowne czesci - czyli wskaznik k = h,
kqt (hkil), = 90° - czyli wskaznik | = 0,
I =-(h+Kk),i=-(h+h)=-2h.

Symbol Millera sciany 8: Po przesunieciu (dzielenie przez h) otrzymujemy: (11 2 0).

Sciana numer 10:

kqt (hkil)y = 90° - czyli wskaznik h = 0,

kqt (hkil)y < 90° - czyli wskaznik k ma dodatniq wartosé,
kqt (hkil), = 90° - czyli wskaznik | = 0,
i=-(h+k),i=-0+Kk)="-k

Symbol Millera $ciany 10: Po przesunieciu (dzielenie przez h) otrzymujemy: (0110).
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Zajecia 10: Opis i identyfikacja modeli z ukladu trygonalnego i
heksagonalnego

Tematyka cwiczen:

s grupy punktowe (reguty sktadania) — uktad trygonalny i heksagonalny,
% rzut stereograficzny: osie XYZ, kota pasowe, elementy symetrii,

¢ rzut i wskaznikowanie $cian (hkil),

posta¢ {hkil},

» czasteczki,

X/
SR X R

%

Pomoce naukowe: modele grup punktowych dla uktadu trygonalnego i heksagonalnego.

Zadania:

Zadanie 1. Dokonaj identyfikacji i opisu otrzymanego modelu.

Identyfikacja uktadu i opis:

7. Elementy symetrii {symbol Grotha} > reguty sktadania.

8. Uktad krystalograficzny (wybor osi XYZ).

9. Grupa punktowa — symbol mi¢dzynarodowy i Schoenflisa.
10. Rzut: osi XYZ, kot pasowych, elementéw symetrii, §cian.
11. Wskaznikowanie $cian (hkil).

12. Posta¢ {hkil}.

Przyktadowa identvfikacja i opis uktadu:
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Elementy symetrii {symbol Grotha}

{ E, C, Lefooox3, L2r10003, L2go100, L2poo101, Pooo1), Piooa), Pozoo),
P (0010), 3XL2[10-107, 3X P(10-10)}

Uktad krystalograficzny (wybor osi
XYZ)

uktad heksagonalny

Grupa punktowa — symbol
miegdzynarodowy i Schoenflisa

6/m2/m2/m, D6h

Rzut: osi XYUZ, kot pasowych,
elementow symetrii, scian

-U
b1 (h0-hl)
b2 (h0-h-1)
b3 (Oh-hi)
al (10-10) b4 (Oh-h-I)
a2 (01-10) b5 (-hhol)
a3 (-1100) e
Wskaznikowanie scian (hkil) a4 (-1010) ?)67 (( r:r]%:))
a5 (0-110) 8 (-hho-1)
a6 (1-100) b9 (0-hhi)
b10 (0-hh-I)
b11 (h-hol)
b12 (h-ho-1)
Postacie {1010} {hoh I}
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Elementy symetrii {symbol Grotha}

{ E, C, Lsifooo13, L2g10003, L2po00g, L2gooz03, Pooo1), P(a000), Po100)}

Uktad krystalograficzny (wybor osi

XYZ) uktad trygonalny
Grupa punktowa — symbol :3,3 D
miedzynarodowy i Schoenflisa m’ 3

Rzut: osi XYUZ, kot pasowych,
elementow symetrii, scian

al (hk-il) a5 (-ihkl) a9 (k-ihl)
Wskaznikowanie scian (hkil) a2 (kh-i-I) ab ('ikh_'|) al0 (_h-ik-l)
a3 (-ki-h-1) a7 (-h-ki-1) all (i-h-k-I)
a4 (-hi-kl) a8 (-k-hil) al2 (i-k-hl)
Postacie { hkil }
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Zadanie 2. Zaproponuj czasteczki o symetrii: Cay, Dgp, D3g, D3p.

Przykiadowe rozwigzanie:

UNIA EUROPEJSKA
EUROPEJSKI
FUNDUSZ SPOLECZNY

Cav NH3

D34 BF3

Den benzen

Dsn CoHs
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Zajecia 11: Grupy przestrzenne

Tematyvka éwiczen:

R/
R/

R/

+¢ sieci Bravais,
+« punkty rownowazne symetrycznie,
% grupy przestrzenne,

Wstep teoretyczny:

+* macierzowe operatory przeksztatcen 4x4,

«» zwykle i translacyjne elementy symetrii (osie srubowe, ptaszczyzny z poslizgiem),

Proste grupy przestrzenne w trojwymiarowej przestrzeni uzyskuje sie dzieki kombinacji
32 krystalograficznych grup punktowych z 14 sieciami Bravais nalezacych do jednego z 7 uktadéw
krystalograficznych, jest ich 73. W budowie wewng¢trznej krysztalu oprocz zwyktych elementow
symetrii {C, P, L.} pojawiaja si¢ translacyjne elementy symetrii (osie Srubowe i plaszczyzny z
poslizgiem) dlatego liczba grup przestrzennych wzrasta do 230.

Porownanie grup punktowych z grupami przestrzennymi:

Grupy punktowe

Grupy przestrzenne

- zwykle elementy symetrii: {C, P, L}

- zwykte elementy symetrii: {C, P, L.}
- translacyjne elementy symetrii:

{osie Srubowe :ny, plaszczyzny z poslizgiem: a,

b, ¢, n, d}

Macierz dla zwyktych elementow symetrii:

Macierz dla zwyklych elementéw symetrii:

s

x' S, S, S X [ 1 2 S ::1
) = ’ = | Sa Szz s z
X’ - S X VI=|8y Sa Su|®|Y X S’ X ls. s Su I3
31 32 33 3
z' S5 Sy Sy z L 0 0 0 1J
brak - komorki Bravais (P, A, B, C, I, F)

LPRS =, Niezalezna symetria”

LPRS =, Niezalezna symetria” ¢ ,,Komorka
Bravais”
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Zasady tworzenia symbolu grupy przestrzennej:

1. Pierwsza pozycja: typ sieci Bravais’go:

» P: prymitywna, czyli niecentrowana w zaden sposob;

» F: $ciennie centrowana;

» |: wewnetrznie centrowana;

» A, B lub C: centrowana tylko na $cianach prostopadtych do kierunku odpowiednia a, b i c;

» R: komorka romboedryczna.

2. Dalsze pozycje (w zalezno$ci od uktadu krystalograficznego) oznaczaja rézne elementy symetrii
(zwykte lub translacyjne).

Translacyjne elementy symetrii:

1. Osie Srubowe - powstaja w wyniku sprz¢zenia translacji z osiami symetrii. Przeksztatcenie
symetryczne wzglgdem osi $rubowej sklada si¢ z dwu kolejnych po sobie operacji
geometrycznych : obrotu wokot osi i translacji rownolegtej do tej osi. Symbol osi Srubowej: Ny, -
zawiera symbol krotnos$ci osi symetrii (n) oraz indeks (m), ktory wskazuje o jakg warto$¢ okresu
translacyjnego dokonuje si¢ translacja.

Os Srubowa Symbol miedzynarodowy | Warto$¢ wektora translacji
21| x a0/2
Dwukrotna o$ Srubowa 21 || y bo/2
21|z Col2

2. Plaszczyzny poSlizgu - s3 ztozonymi elementami symetrii, powstajacymi w wyniku sprz¢zenia
plaszczyzny symetrii oraz translacji. Przeksztalcenie symetryczne wzgledem plaszczyzny
slizgowej sktada si¢ z dwu kolejnych po sobie operacji: odbicie wzgledem plaszczyzny
1 translacji w ptaszczyznie réwnoleglej do plaszczyzny symetrii. Ze wzgledu na kierunek
I wartos¢ translacji rozréznia si¢ trzy rodzaje plaszczyzn Slizgowych: plaszczyzny $lizgowe
osiowe (a, b, ¢); plaszczyzny slizgowe diagonalne (n); plaszczyzny slizgowe diamentowe (d).
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Plaszczyzna symetrii Symbol miedzynarodowy | Warto$¢ wektora translacji
/2
plaszczyzna osiowa b bo/2
C Col2
. (a0tho)/2, (a0+co)/2,
plaszczyzna diagonalna n (0o+Co)/2, (85+Do+Co)/2
, (a0tbo)/4, (astco)/4,
ptaszczyzna diamentowa d (Do*+Co)/4, (ap+bo+Co)/4
Zadania:

Zadanie 1. Podaj macierz dla nastepujacych elementéw symetrii: 21||X, 21||y, B(100), C(o10): N(oo),
d110)-

Przyktadowe rozwigzanie:

Przeksztatcenie wzgledem osi srubowej 24 || X sktada si¢ z dwoch kolejnych po sobie operacji:
obrotu o 180° wokdf osi X i translacji réwnoleglej: ay/2. Te informacje mozna wykorzystaé aby
utworzy¢ macierz (o wymiarach 4x4) dla tego przeksztatcenia. Macierz ta sktada sie z macierzy 3x3
odpowiadajqcej zwyklej osi 2 || X i translacji o a,/2 wektor.

Marcierz 3x3 Kolumna
dla os12Ix translaci

N <

[ 1
1 0 0
_ 2
0 1 0 j0
0 0 1o
||D 0 0 T%— Wiersz magiczny
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Przeksztatcenie wzgledem ptaszczyzny z poslizgiem C10) sktada sie z dwoch kolejnych po sobie
operacji: odbicie wzgledem plaszczyzny m1o) | translacji ¢y/2. Te informacje mozna wykorzystac
aby utworzy¢ macierz (o wymiarach 4x4) dla tego przeksztatcenia. Macierz ta sktada sie z macierzy
3x3 odpowiadajqcej zwyklej ptaszczyznie symetrii M1y 1 translacji o /2 wektor.

Macierz 3x3 Kolumna
dla plaszezyzny mgy g, translacy
1 0 0 jo
01 0|0
1
0 0 —
L <—— Wiersz magiczny

Zadanie 2. Uzupehij symbol grupy przestrzennej: Pna, Pmc, Pca.

Przyktadowe rozwigzanie:

Nalezy zamieni¢ symbol podanej grupy przestrzennej Pca na symbol grupy punktowej: usun
typ komorki Bravais ’go a translacyjne elementy symetrii zamien na zwykle elementy symetrii.

Pca = mm
Nastepnie okres! uktad krystalograficzny do ktorego nalezy ta grupa punktowa:
Uktad rombowy

Wykorzystujgc informacje o regutach tworzenia symbolu miedzynarodowego dla uktadu rombowego
podajemy orientacje elementow symetrii, ktore wchodzq w sktad podanej grupy:

C(100) 1 8(010)

W celu uzupetnienia symbolu grupy przestrzennej Pca nalezy wymnozy¢ macierze dla translacyjnych
elementow symetrii (Cpio0) | (010)) a nastegpnie zinterpretowac otrzymang z wymnozenia Mmacierz:
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Os dwukrotna | Z

/

. = 1
10*001{]1:1%1:::c:pE
010?.0inﬂ=0inn
0 01 5| ]0o 01 0 0 1 1) e Translacja | Z: ¢ /2
000 1]{g 0 0 1 =

i l]o o o 1]

Uzupetniamy symbol: Pca2,

Zadanie 3. Uzupehij symbol grupy przestrzennej: Pbam, Pnnn, Pcab, Fddd, Pmma.
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Zajecia 12: Identyfikacja substancji metoda proszkowa DSH

Tematyka cwiczen:

metoda Debye’a-Scherrera-Hulla (DSH),

obliczanie d/n - rownanie Bragga,

obliczanie kata 0 z odlegtosci pomigdzy prazkami I,

identyfikacja substancji: wstepna - na podstawie 5 prazkoéw, a nastepnie analiza wszystkich
prazkow,

X/ X/ X/ X/
LR X X R X4

Pomoce naukowe: rentgenogram proszkowy rejestrowany fotograficznie, suwmiarka, linijka,
kalkulator.

Wstep teoretyczny:

Metoda  Debye’a-Scherrera-Hulla  jest  podstawowsa metoda badania  substancji
polikrystalicznych, w ktorej stosuje si¢ promieniowanie monochromatyczne. Obiektem badan w tej
metodzie jest probka, w ktorej znajduje si¢ bardzo wiele krystalitow o rozmiarach 10-0,1 pum.
Krystality te zorientowane sa w sposob przypadkowy, dlatego kat padania 6 promieni na
poszczegoOlne krystality jest rézny. Refleksy uzyskuje si¢ od tych plaszczyzn krystalicznych
poszczegblnych krystalitow, ktore sg ustawione pod katem spetniajacym réwnanie Bragga:

nA= 2d(hk,) sin Ohi)

gdzie: d — odleglo$¢ migdzy sasiednimi ptaszczyznami, 6 — kat dyfrakcji, A — dhugos¢ fali
promieniowania rentgenowskiego, n — rzad odbicia ( liczba naturalna).

Obraz dyfrakcyjny uzyskany metoda DSH nazywa si¢ debajogramem. Przyktadowy
debajogram uzyskany w kamerze cylindrycznej:

A

7
\ ©

21,
21,

Pomiary dokonane na btonie fotograficznej w jednostkach dtugosci tatwo mozna przeliczy¢ na
wartosci katowe, dysponujac wartoscig Srednicy kamery cylindrycznej, ktéra zwykle wynosi
57,3mm lub 114,6mm. Do wyliczen wykorzystuje si¢ zaleznos¢
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90
27R

0= o2

w ktorej: 2R — $rednica kamery [mm], 2| — odleglos¢ migdzy symetrycznymi prazkami [mm].

Celem ¢éwiczenia jest identyfikacja substancji na podstawie rentgenogramu proszkowego
wykonanego metoda DSH.

Studenci otrzymuja rentgenogramy zarejestrowane przez kamerg o Srednicy 64mm lub
114,6mm z zastosowaniem promieniowania Acy = 1,54178A lub Aco = 1,79021A. Pomiar odlegtosci
migdzy symetrycznymi prazkami umozliwia wyznaczenie wielko$ci charakteryzujacej sieé
krystaliczng, a mianowicie odlegto§¢ miedzyptaszczyznowa d ).

Odleglo$¢ migdzy symetrycznymi prazkami (1) nalezy zmierzy¢ przy pomocy suwmiarki lub
linijki z doktadnos$cig do 0,02 lub 0,Imm. Intensywnos¢ prazkow (I) ocenia si¢ wizualnie w skali od
1 do 10: najmocniejsza 10, najstabsza 1. Znajac $rednice kamery wyznaczy¢ katy dyfrakcji (0) i ze
wzoru Bragga wyliczy¢ odlegtosci migdzyptaszczyznowe (d) wszystkich ptaszczyzn sieciowych.

Uzyskane dane nalezy zestawi¢ w postaci tabeli:

Lp I (1'10) I eBr sineBr d/n I teor. d/nteor.

Otrzymane wartosci odleglosci migdzyptaszczyznowej dnwiy Oraz intensywnos$¢ prazkow |
nalezy poréwna¢ z danymi literaturowymi zestawionymi w tablicach, w celu identyfikacji
substancji. Na poczatku dokonuje si¢ wstepnej identyfikacji na podstawie 5 najintensywniejszych
prazkéw a nastepnie poréwnuje sie wartosci d 1 I dla wszystkich prazkow.
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Zajecia 13: Wskaznikowanie dyfraktogramu DSH dla ukladu
regularnego, obliczanie stalej a, i wyznaczenie typu komorki Bravais

Tematyka ¢wiczen:

rownanie kwadratowe sieci,
wskaznikowanie,

obliczanie statej sieci a,,
wygaszenia systematyczne,
wyznaczanie typu komorki Bravais.

X/ /7 /7 /7
L X R X K X4

X/
°

Pomoce naukowe: dyfraktogram proszkowy, kalkulator.

Wstep teoretyczny:

Identyfikacje probki polikrystalicznej mozna wykona¢ bez wskaznikowania rentgenogramu
proszkowego. Natomiast w celu uzyskania parametrow sieci i typu komorki Bravais niezbedne jest
wywskaznikowanie prazkow dyfrakcyjnych. Jest to tym trudniejsze, im nizsza jest symetria
badanego krysztatu, gdyz liczba nieznanych parametrow wzrasta od jednego dla uktadu regularnego
(@) do szesciu dla uktadu trojskosnego (a, b, c, a, B, y).

Roéwnanie kwadratowe dla uktadu regularnego ma postac:

1 h®+k®>+1°

2 2
dhkl a

Suma kwadratow wskaznikow Q = h? + k? + I? jest liczba catkowita, co ogranicza liczbg mozliwych
rozwigzan.

Po przeksztatceniu rownania Bragga i podniesieniu do kwadratu otrzymujemy:

1  4sin’@

dz,  n2A?
Poréwnujac otrzymane wyrazenie z rownaniem kwadratowym sieci dla ukfadu regularnego
otrzymujemy:
h?+k*+1? _4sin’@
a’ n’ A’

Wykorzystujac powyzsze tzw. zmodyfikowane rownanie kwadratowe oraz pomiar odlegtosé¢
miedzy symetrycznymi prazkami na dyfraktogramie proszkowym mozemy obliczy¢ statg sieci dla
uktadu regularnego.
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Poniewaz Q jest zawsze liczba naturalna, wskaznikowanie polega na znalezieniu ciagu liczb
naturalnych, przez ktore dzielac odpowiednie wartosci sin®, uzyskuje sic stala wartosé. Znajac
zestaw tych liczb, znajduje si¢ wskazniki hkl, ktore wykorzystuje si¢ do wyznaczenia typu komorki
Bravais. Pewne liczby catkowite, takie jak 7, 15, 23, 28, 31 itd. sg niemozliwe, gdyz nie moga one
by¢ suma trzech kwadratow liczb catkowitych.

Celem ¢wiczenia jest obliczenie stalej sieci (ao,) dla substancji z uktadu regularnego oraz
wyznaczenie typu komorki Bravais na podstawie rentgenogramu proszkowego wykonanego metoda
DSH.

Studenci otrzymujg rentgenogramy zarejestrowane przez kamer¢ o Srednicy 64mm lub
114,6mm z zastosowaniem promieniowania Acy = 1,54178A lub Aco = 1,79021A.

Odleglos¢ migdzy symetrycznymi prazkami (1) nalezy zmierzy¢ przy pomocy suwmiarki lub
linijki z doktadnoscia do 0,02 lub 0,1mm. Intensywnos¢ prazkow (I) ocenia si¢ wizualnie w skali od
1 do 10: najmocniejsza 10, najstabsza 1. Znajac Srednice kamery wyznaczy¢ katy Bragga (0g,) a
nastgpnie wyznaczy¢ wartosci Q, wskazniki hkl oraz typ komorki Bravais. Wykorzystujac
zmodyfikowane roéwnanie kwadratowe wyliczy¢ statg sieci ao.

Uzyskane dane nalezy zestawi¢ w postaci tabeli:

Lp. I (1-10) | Ogr sinfg, Sin“0g, Q hkl o
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Zajecia 14: Obliczanie stalej sieci ze zdjecia metoda obracanego
krysztalu

Tematyka cwiczen:

¢ metoda obracanego krysztatu,
¢ rownanie Lauego,
% okreslenie symetrii zdjecia i symetrii krysztatu,

Pomoce naukowe: rentgenogram uzyskany metoda obracanego krysztatu, suwmiarka, linijka,
kalkulator.

Wstep teoretyczny:

W metodzie obracanego krysztalu wigzka réwnolegtych monochromatycznych promieni
rentgenowskich pada na monokrysztal. Krysztal ustawiony jest na glowce goniometrycznej
zazwyczaj jedng z osi krystalograficznych prostopadle do padajacej wigzki i obracany wokoét
Kierunku osi, aby coraz to inne plaszczyzny sieciowe krysztalu o rdznych odleglosciach
miedzyptaszczyznowych dng mogly znalez¢ si¢ pod katem wzmocnienia (speilnienie réwnania
Lauego) w stosunku do wiazki padajacej promieni.

Wiazki promieni rentgenowskich, ugiete na wezlach ptaszczyzn sieciowych, daja na btonie
fotograficznej (cylindrycznie otaczajacej monokrysztal) refleksy ukladajace si¢ wzdhuz
réwnoleglych linii zwanych warstwicami. Otrzymany rentgenogram nazywa si¢ dyfraktogramem
warstwicowym.

R ) h=2 [—¢—+4—t+—t+—4t+—+— W
s h=1 *—e ' Wi L
o =0 [-4—4—44—4—t—O—4——44——4{ W, S} 5,
J h=l [——t ot e ' { - [
A =3 ——1bttt— =
| F

Rentgenogram uzyskany metoda obracanego krysztalu przy ustawieniu osi krystalograficznej
X prostopadle do padajacych promieni: zwinigty w cylindrycznej kamerze oraz rozwinigty.
K — monokrysztal, Wy, Wi, W, — warstwice, h — liczba calkowita, numer warstwice, S;, S; —
odlegtos¢ migdzy kolejnymi warstwicami potozonymi symetrycznie wzglgdem warstwicy Wo.
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W  metodzie obracanego krysztalu do interpretacji geometrii dyfrakcji promieni
rentgenowskich korzysta si¢ z réwnan Lauego:

a,(cosa —cosa, )=ha
b, (cos B —cos 3, ) = kA
c,(cosy —cosy, ) =14
w ktorym: ao, bo, Co to jednostki osiowe wzdtuz osi krystalograficznych X, Y, Z; oo, Bo, Yo — katy

miedzy padajaca wigzka promieni i odpowiednig osig krystalograficzna, h, k, I — liczby catkowite,
wskazniki refleksow dyfrakcyjnych.

Przeksztalcajac rownanie Lauego otrzymujemy wzor shuzacy do wyliczenia statej sieci agp ze
zdjecia uzyskanego metoda obracanego krysztatu:

a, =hA 1+(

w ktorym: A — dlugos¢ fali promieniowania, h — numer warstwicy, 2R — $rednica kamery,
Sh — odleglos$¢ migdzy kolejnymi warstwicami.

Celem ¢éwiczenia jest wyznaczenie stalej sieci (a,) metoda obracanego krysztatu, okreslenie
symetrii zdjecia oraz badanego monokrysztatu.

Studenci otrzymujg rentgenogram uzyskany metoda obracanego krysztalu zarejestrowane
przez kamere o $rednicy 64mm lub 57,3mm z zastosowaniem promieniowania Acy = 1,54178A lub
Mvio = 0,71069A..

Odlegto$¢ miedzy kolejnymi warstwicami (Sy) nalezy zmierzy¢ przy pomocy suwmiarki lub
linjjki z doktadnoscig 0,02 do 0,1mm. Znajac $rednice kamery oraz korzystajac z réwnania Lauego
wyliczy¢ stalg sieci a,. Analizujac otrzymany rentgenogram okresli¢ symetri¢ zdjecia oraz krysztatu.

Uzyskane dane nalezy zestawi¢ w postaci tabeli:

2
h S, 2R/'S, 1+(2RJ a
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Zajecia 15: Wygaszenia systematyczne

Tematyka cwiczen:

% typ sieci translacyjnych Bravais,
% translacyjne elementy symetrii,
% czynnik struktury,

» Wygaszenia systematyczne,

DS

Wstep teoretyczny:

Zdolno$¢ rozpraszania promieniowania w Kierunkach braggowskich przez komorke
elementarng nosi nazwe¢ czynnika struktury (F) — jest to suma amplitud fal spdjnych,
pochodzacych od atomow wypetiajacych komorke elementarng. Natezenie wiazki ugietej od
rodziny plaszczyzn (hkl) mozna opisac:

N
|:hkl = Z fn exp [2721(th + kyn + Izn)]
n=1

gdzie: F - czynnik struktury, ~ VIyq ; - atomowy czynnik rozpraszania, hkl - wskazniki ptaszczyzny
dajacej wiazke I, Xyz - wspotrzedne atomu 1 w komorce elementarne;.

Podczas rejestracji natgzen promieni ugigtych na krysztale w wielu przypadkach obserwuje si¢
zerowe nat¢zenie dla niektorych typow wskaznikow hkl. Zjawisko systematycznego wygaszania
spowodowane jest:

>  typem sieci translacyjnej Bravais
»  obecnoscig osi Srubowych lub ptaszczyzn $lizgowych.

Wygaszenia systematyczne (refleksy hkl) dla dowolnych xyz:

Typ sieci translacyjne Bravais Typ wygaszen
P Brak
A k+l =2n+1
B h+l = 2n+1
C
I
F

h+k = 2n+1
h+k+l = 2n+1
k+l = 2n+1, h+l = 2n+1, h+k = 2n+1
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Wybrane reguly wygaszen systematycznych zwigzanych z translacyjnymi elementami symetrii:

Orientacja Elementy symetrii Typ wygaszen
dowolna m,2,3,4,6 brak

[100] 21 h0O; h =2n+1
[010] 2; 0kO; k = 2n+1
[001] 21 00l; I = 2n+1
(100) b Okl; k = 2n+1
c OKl; I = 2n+1

n Okl; k+1 = 2n+1
(010) a hOl; h = 2n+1
c hol; | = 2n+1

n hOol; h+l = 2n+1

(001) a hkO; h = 2n+1
b hkO; k = 2n+1

n hkO; h+l = 2n+1

WhnioskKi:

1. Symetria dyfrakcji odpowiada symetrii grupy punktowej plus $rodek symetrii C (grupy
dyfrakcyjne Lauego) — uktad.

2. Wygaszenia refleksow hkl informuja o rodzaju grupy translacyjnej Bravais.

Wygaszenia refleksow h00, 0k0, 001 informujg o osiach srubowych rownolegtych do osi x,y,z.

4. Wygaszenia reflekséw 0Okl, hOl, hkO informuja o ptaszczyznach z poslizgiem rownolegtych do par
0Si XY, Xz, yzZ.

w

Wygaszenia systematyczne zawierajg, informacje o translacyjnych elementach symetrii i
sieciach translacyjnych Bravais

Zadania:

Zadanie 1. Wyprowadz warunek na wygaszenia systematyczne dla sieci translacyjne typu A, I, F.

Przyktadowe rozwigzanie:

Wyprowadz warunek na wygaszenia systematyczne dla sieci translacyjnej typu C i I.

Siec translacyjna Bravais C: Wspotrzedne atomu: Xyz; 'o+X, /»+y, z, Translacja: (a+b)/2
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Frua = fi [exp2zi (hx + ky + 12) + exp2zi (h (o+x) + k (fa+y) + 12)]
Frua = fi exp2zi (hx + ky + 12) [1 + exp2zi (", + /)]
Frua = fi exp2zi (hx + ky + 12) [1 + expzi (h + k)]
Frua = fi exp2zi (hx + ky + 12) [1 + cosz (h + k) + isinz (h + k)]
h +k eC=>sinz(h+k) =0
» dlah+k=2n+l |+ cosxz(h+k) =0 => Fp,=0 - wygaszenia
> dlah+k=2n |+ cosx(h+k) =2 => Fyq = 2 fi exp2z (hx+ky+z) = 2 Frya(P)

Siec translacyjna Bravais |: Wspolrzedne atomu: xyz; 'o+x, 'lo+y, o+z, Translacja: (a+b+c)/2

Fra = fi [exp2zi (hx + ky + 12) + exp2zi (h (12+X) + k (fa+y) + | (12+2))]
Frua = fi exp2zi (hx + ky + 12) [1 + exp2zi (", + 1, + '1,)]
Fra = fi exp2zi (hx + ky + 12) [1 + expzi (h + k +1)]
Fra = Fra(P) [1 + cosz (h + k + )]
> dlah+k+l=2n+l => Fy (1) = 0 - wygaszenia
> dlah+k+l1=2n  Fue(l) =2 Fa(P)

Zadanie 2. Wyprowadz warunek na wygaszenia systematyczne dla plaszczyzny z poslizgiem: avy,
N1z oraz osi srubowej 24||z.

Przyktadowe rozwigzanie:

Wyprowadz warunek na wygaszenia systematyczne dla ptaszczyzny z poslizgiem: CLy i N1X.

» Plaszczyzna cLy: Wspolrzedne atomu: X,Y,Z; X,-Y, |/2+Z, Translacja: c¢/2

Fra = fi [exp2zi (hx + ky + 12) + exp2zi (hx + k (-y) + | (/o+2))]
Fra = fi exp2zi (hx + ky + Iz) [1 + exp2zi (-2ky + '/5)]

dla dowolnych x,y,z rozwazamy refleksy h0l (pas osi Y)

Fra = fi exp2zi (hx + ky + 12) [1 + cosxl]

Fna = 0 gdy coslz = -1 => | = 2n +1- wygaszenia

Fra#0 gdycoslz=1=>1=2n

» Plaszczyzna n1X: Wspotrzedne atomu. X.\y,Z; -X, '/2+y, |/2+Z, Translacja: (b +c)/2

Frua = fi [exp27i (hx + Ky + 1z) + exp2zi (h(-x) + k (loty) + | (o+2))]
Frua = fi exp2zi (hx + ky + 12) [1 + exp2zi (-2hx + ¥/, + '15)]
dla dowolnych x,y,z rozwazamy refleksy Okl (pas osi X)
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Fra = fi exp2zi (hx + ky + 12) [1 + cosz(k + 1)]

Fra = 0 gdy cosz(k + 1) = -1 => k + | = 2n +1- wygaszenia

Fran#0 gdycosz(k+1) =1=>k+1=2n

Zadanie 3. Wyprowadz warunek na wygaszenia systematyczne dla osi srubowej 24z.

Przykladowe rozwigzanie.

Wyprowadz warunek na wygaszenia systematyczne dla osi Srubowej 21]y.

> 0§ 24|ly: Wspolrzedne atomu: X\y,z; -X,'l+y,-z, Translacja: b/2

Fria = fi [exp2zi (hx + ky + 12) + exp2zi (h(-X) + k (fo+y) + | (-2))]
Fr = fi exp2zi (hx + ky + 1z) [1 + exp2zi (-2hx + “l, -212)]

dla dowolnych x,y,z rozwazamy refleksy 0k0 (osiowe)

Fr = fi exp2zi (hx + ky + 1z) [1 + coszk]

Fr = 0 gdy coskz = -1 => k = 2n +1- wygaszenia

Fra #0 gdy coskr =1 =>k =2n

> 05 21||x: Wspétrzedne atomu: X,y,z; 'l+x,-y,-z, Translacja: a/2

Frua = fi [exp2zi (hx + Ky + 12) + exp2zi (h(/o+x) + K (-y) + | (-2))]
Frua = fi exp2zi (hx + ky + 12) [1 + exp2zi (", -2ky - 212)]

dla dowolnych x,y,z rozwazamy refleksy h00 (osiowe)

Fra = fi exp2zi (hx + ky + 12) [1 + coszh]

Fr = 0 gdy coshr = -1 => h = 2n +1- wygaszenia

Fra 70 gdy coshz =1 =>h=2n
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