Тема 6. Аналіз кристалічних структур простих і складних речовин

6.1. Теоретична частина.

Кристалохімія вивчає зв’язок між хімічним складом речовини, формою їх кристалів, фізико-хімічними властивостями та їх кристалічною структурою. Будь-яка зміна складу речовини приводить до зміни форми кристалів і до зміни кристалічної структури. Різноманіття кристалічних структур залежить від хімічного складу, природи речовини, від розмірів атомів або іонів та від сил зв’язку між ними.

6.1.1. Хімічний зв’язок у кристалах та його вплив 

на кристалічну структуру.


Атоми одного і того ж елементу в різних сполуках мають різні розміри, в залежності від типу хімічного зв’язку. Структури сполук з одним типом зв’язку називаються гомодесмічними, з двома типами зв’язку, що одночасно присутні у сполуці – гетеродесмічними.


При взаємодії структурних одиниць утворюється жорстка кристалічна структура з мінімальною потенціальною енергією. Розрізняють чотири основні типи хімічного зв’язку: ковалентний, іонний, металічний та залишковий.


Насичуваність ковалентного зв’язку зумовлює координаційне число у структурах простих речовин елементів головних підгруп неметалів. Згідно правила Юм-Розері координаційне число рівне (8-N), де N – номер групи. Фактично координаційне число дорівнює числу електронів, які може приєднати атом елементу.


Напрямленість ковалентного зв’язку визначає форму координаційного багатогранника. 

Для речовин з ковалентним типом зв’язку характерна висока температура плавлення, наявність діелектричних властивостей, крихкість при високій твердості, висока енергія кристалічної решітки.


Структура іонного кристалу згідно правила Гольдшмідта визначається числом структурних одиниць, їх відносним об’ємом та поляризаційними властивостями. Під ненасиченістю іонного зв’язку розуміють властивість іона оточувати себе максимальним числом іонів протилежного знаку, яке визначається не правилами валентності, а співвідношенням об’ємів. Іонні кристали у твердому стані майже неелектропровідні, однак, у розплаві мають іонну провідність, яка характерна тільки для кристалів з іонним зв’язком. Такі кристали добре розчинаються у полярних розчинниках.


Металічний зв’язок характеризується ненасиченістю, ненаправленістю, великим координаційним числом (6-12), щільною упаковкою атомів. Особливістю металічного зв’язку є наявність так званого “електронного газу” (усуспільнені нелокалізовані електрони), які зумовлюють електронну провідність, теплопровідність, непрозорість, металічний блиск, ковкість та пластичність металів.


Залишковий (ван - дер - ваальківський) зв’язок ненасичений, ненаправле-ний, характеризується великим координаційним числом (12-6) і дуже малою енергією кристалічної гратки та великими міжатомними віддалями.

6.1.2. Атомні та іонні радіуси та методи їх визначення.


Радіус атома хімічного елементу не є сталим, а залежить від типу хімічного зв’язку, у якому він бере участь, та його валентного стану. Тому для атома розрізняють фізичний радіус та ефективний радіус для кожного типу хімічного зв’язку.


Під фізичним радіусом атома або іона розуміють відстань між ядром та поверхнею розподілу хвильової функції валентних електронів, коли її значення максимальне. Іонні радіуси – відстань від ядра до мінімуму електронної густини. Ефективні радіуси обчислюються, виходячи з міжатомних віддалей. При металічному зв’язку атомні радіуси обчислюють для щільно упакованих структур як половину відстані між двома однаковими атомами.


Для визначення іонних радіусів існує декілька методів. У 1920 році Ланде для розрахунку іонних радіусів скористався міжатомними віддалями у оксидах, сульфідах та селенідах магнію і мангану (табл.6.1).

Таблиця 6.1. Міжатомні віддалі в MgO (S, Se) та MnO (S, Se)
	Елемент
	O
	S
	Se

	Mg
	2,10 Å
	2,60 Å
	2,73 Å

	Mn
	2,24 Å
	2,59 Å
	2,73 Å



Порядок розрахунку іонних радіусів згідно рис.1 наступний. Якщо взяти речовини з малими катіонами і великими аніонами, то в цих ізоструктурних сполуках (структурний тип NaCl) аніони формують кристалічну ґратку, а катіони розміщуються в порожнинах між ними.


З трикутника АКО (рис.6.1) маємо:
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Тоді для MnSe: (Mn – Se) = 2,73, 
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Маючи МВ і одержані радіуси Se i S, можна визначити радіуси Mg2+ i Mn2+:
МВ (Mg – S) = 2,60; МВ (Mg – O) = 2,10; МВ (Mg – O) = 2,24;
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Гольдшмідт, користуючись вихідними радіусами для F-(1,35 Å) i 
O2-(1,32 Å) аналогічним чином визначив радіуси всіх іонів (1926 р.). Пізніше значення іонних радіусів уточнялись Полінгом, Беловим та іншими.


Розміри іонних радіусів підкоряються наступним закономірностям:

1. Всередині вертикальних рядів (в групах) періодичної системи радіуси іонів з однаковим зарядом зростають із зростанням атомного номеру. Оскільки зростає число атомних оболонок, то зростає і розмір атома (табл.6.2). Наприклад: 

Таблиця 6.2. 

	Елемент
	ra(Å)
	rk(Å)

	Li
	1,56
	0,70

	Na
	1,86
	1,00

	K
	2,23
	1,33

	Rb
	2,36
	1,52

	Cs
	2,55
	1,65


2. В межах горизонтальних рядів радіуси зменшуються. Для одного і того ж елементу іонний радіус зростає по мірі зростання від’ємного заряду і зменшується по мірі збільшення додатного заряду: rаніона > rкатіона (табл.6.3.). Наприклад:
Таблиця 6.3. 
	Елемент
	Fe0
	Fe2+
	Fe3+
	Si-4
	Si0
	Si+4

	r (Å)
	1,26
	0,80
	0,67
	1,98
	1,18
	0,40


3. Перехідні елементи мають менші іонні радіуси, ніж відповідні елементи головних підгруп: K+ (1,33 Ǻ), Rb+ (1,49 Ǻ), Ca2+ (1,04 Ǻ), Sr2+ (1,20 Ǻ), Cu+ (0,98 Ǻ), Ag+ (1,13 Ǻ), Zn2+ (0,83 Ǻ), Cd2+ (0,99 Ǻ). Тенденції монотонної зміни іонних радіусів у групах і рядах зберігаються для металічних і ковалентних зв’язків.

6.1.3. Геометричні межі стійкості іонних структур.


Зв’язки між частками в структурі кристалу можна підрозділити на чотири граничні типи: металічні, ван-дер-ваальсові, іонні і ковалентні. Кожен тип зв’язку накладає певні вимоги на геометрію структури, на фізичні і хімічні властивості кристалу. В більшості кристалічних структур присутні декілька типів зв’язків і їх описують як сполуки із змінним типом зв’язку.


Іонний зв’язок за природою електростатичний. Зв’язок не направлений. Протилежно заряджені іони притягуються один до одного, незалежно від їх відносних положень. Тому структури із чисто іонним зв’язком визначаються геометричними факторами, тобто відносним числом різних іонів і їх радіусами.


Іонні структури стійкі, якщо кожен іон дитикається з протилежно зарядженими іонами. Це схематично показано на рис.6.2, а.


Рис.6.2, б визначає межу стійкості структури: аніони дотикаються один з одним і з катіоном. Якщо ж катіон ще менший (рис.6.2, в), то структура стає уже нестійкою, сили відштовхування однойменно заряджених іонів викликають перебудову структури у більш стійку (рис.6.2, д) з іншим координаційним числом.


На основі такої геометричної схеми можна розрахувати границі співвідношень rA/rX, де A – катіон, X – аніон, при яких будуть стійкими структури з відомим координаційним числом. Рис.6.3 ілюструє такий розрахунок для структури з координаційним числом рівним 6. З рис.6.3 видно, що для нижньої межі стійкості структури: 2(rA+rX)=2rX
[image: image11.wmf]2

, звідки rA/rX=
[image: image12.wmf]2

-1=0,41. Такий розрахунок для інших типів іонних структур дає наступні межі стійкості (табл.6.4).

Таблиця 6.4.

	rA/rX
	К.ч.
	Координаційний багатогранник

	0 – 0,15
	2
	Гантель

	0,15 – 0,22
	3
	Трикутник

	0,22 – 0,41
	4
	Тетраедр

	0,41 – 0,73
	6
	Октаедр

	0,73 - 1
	8
	Куб



Якщо радіус аніона виявився меншим від радіуса катіона, тоді границя rA/rX буде зворотною величиною: 1/0,15=6,65; 1/0,22=4,55; 1/0,41=2,24; 1/0,73=1,37.


Пояснимо, чому NaCl кристалізується в (ГЦК) гранецентрованій структурі, к.ч.=6, а CsCl – в об’ємоцентрованій кубічній площині комірки, к.ч.=8. У NaCl співвідношення rNa/rCl=0,98/1,81=0,54. Іони Cs більші від іонів Na і вони не можуть поміститися ні в октаедричних, ні в тетраедричних порожнинах rCs/rCl=1,65/1,81=0,91, що відповідає к.ч.=8.

6.1.4. Поляризація іонів.


В реальних кристалах кожен іон міститься в електричному полі інших іонів. Різнойменні іони утворюють диполь з моментом

μ = α·Е = Z·e·d,

де α – коефіцієнт деформування іона або коефіцієнт поляризуємості, 
Е – напруга поля, d – віддаль між центрами зарядів.


Електронні оболонки атомів деформуються – іони поляризуються, тобто порушується їх куляста форма. Природно, що це впливатиме на міжатомні віддалі. Здатність іонів деформувати сусідів називається поляризаційною дією.


Встановлено наступні закономірності поляризації іонів (правила Фаянса).

1. Поляризуємість аніона тим більша, чим більший його радіус. У великих аніонів зовнішні орбіти екрановані від додатньо зарядженого ядра декількома повністю заповненими оболонками, тому вони порівняно легко поляризуються.

2. Поляризуюча дія катіона тим інтенсивніша, чим менший його радіус і чим більший його заряд, оскільки в малому катіоні додатній заряд сконцентрований на невеликій поверхні. Катіони з малим радіусом і великим зарядом мають більшу поляризуючи дію, ніж аніони, але самі при цьому майже не поляризуються.

3. Чим подібніша за будовою електронна оболонка атома до оболонки благородного газу, тим меншим поляризаційним ефектом він володіє. Атоми одного і того ж елементу в різних сполуках в залежності від типу хімічного зв’язку проявляють різну поляризуємість.
4. Поляризація може привести до зменшення МВ і викликати зміну кристалічної гратки і типу структури. Наприклад: відома зміна типу структури в ряді галогенідних сполук срібла Ag+1 має 18 ē на зовнішній оболонці і виявляє сильну поляризаційну дію, а аніони галогенів поляризуються тим легше, чим більший їхній радіус. В ряді Fˉ(Clˉ(Brˉ(|Iˉ поляризуємість зростає. В табл.6.5 приведена зміна суми радіусів галогена і срібла. Видно, що в результаті сильної поляризації йоду структура типу NaCl змінюється для AgI структурою типу сфалериту із одночасною зміною координаційного числа з 6 до 4.

Таблиця 6.5. Структурне співвідношення в ряду галогенідів срібла

	Формула сполуки AgX
	Радіуси, Å
	Тип структури

	
	rX, 

галогена
	rAg + rX
	Скорочення (rAg + rX), %
	

	
	
	вирахована
	виміряна
	
	

	AgF
	1,33
	2,46
	2,46
	0
	NaCl

	AgCl
	1,81
	2,94
	2,77
	5,8
	NaCl

	AgBr
	1,96
	3,09
	2,88
	6,8
	NaCl

	AgI
	2,20
	3,33
	2,80
	10,3
	Сфалерит


5. Поляризуємість зростає із збільшенням іонного радіуса при однакових зарядах. Наприклад:  F-1 < Cl-1 < Br-1 < I-1;   Li+ < Na+ < K+ < Rb+ < Cs+.
6. В горизонтальних рядах періодичної системи із зростанням заряду поляризуємість зменшується:  O-2 > F-1 > Ne > Na+;   Cl-1 > Ar > K+.
7. Із збільшенням заряду поляризаційна дія катіонів зростає.

8. Катіони з оболонкою благородного газу (Cu+, Ag+) сильніші поляризатори, ніж катіони такого ж заряду, але не з оболонкою інертних газів (Na+, K+).

9. В рядах періодичної системи поляризуємість аніонів з ростом заряду зменшується.


Вплив поляризації проявляється на тих фізичних константах кристалу, які залежать від відносного зміщення часток в структурі: пружність, діелектрична і парамагнітна сприйнятливість, п’єзоелектричні модулі.

6.1.5. Найщільніші упаковки куль в кристалах.


На відміну від ковалентного інші типи хімічного зв’язку (іонний, металічний, залишковий) характеризуються ненасиченістю та ненаправленістю. Це зумовлює мінімальну вільну енергію кристалу при найщільніших упаковках атомів та одноатомних іонів або молекул. Якщо речовина складається з двох або більше сортів атомів чи іонів, то атоми меншого об’єму розміщуються у порожнинах між атомами більшого. Атоми умовно розглядаються як жорсткі кулі.


На рис.6.4 показано плоский шар куль, що щільно прилягають одна до одної.

Рис.6.4. Плоский шар щільно укладених куль


Кожна куля дотикається до шести куль і оточена шістьома порожнинами (лунками), а кожна лунка – трьома кулями перпендикулярно до площини шару. Перпендикулярно до площини шару проходять: через центр кожної кулі площини симетрії – 6m, через кожну лунку – 3m. Елементарна комірка шару – ромб із стороною, рівною діаметру кулі. Число лунок у шарі в два рази більше числа куль.


На рис.6.4 буквою А позначені кулі, В і С – лунки (порожнини). Кулі другого шару А можна положити в лунки В або С (рис.6.5).

Рис.6.5. Найщільніша упаковка двох шарів куль (а) 

та фрагмент цієї упаковки (б)


У другому шарі виникають порожнини двох типів, що відрізняються координаційним числом:

· порожнина (лунка) оточена чотирма кулями (називається 
тетраедричною – Т);

· порожнина (лунка) оточена шістьома кулями (називається 
октаедричною – О).

Кількість октаедричних порожнин рівна числу куль, а число тетраедричних порожнин – в два рази більше.


Оскільки у другому шарі є два типи порожнин, то кулі третього шару можна укладати двома шляхами: над тетраедричними порожнинами або над октаедричними.


Якщо кулі третього шару укласти в тетраедричні лунки, тобто кожна куля третього шару знаходиться над кулею першого шару (упаковка 
представлена схемою … АВАВАВ), то упаковка двохшарова і називається гексагональною щільною упаковкою.


Якщо кулі третього шару укладати в октаедричні порожнини, третій шар куль не повторить перший (упаковка представлена схемою … АВСАВС), то упаковка трьохшарова і носить назву кубічної. Комірка кубічної упаковки буде гранецентрована, просторова група Fm3m.


Комбінуючи обидва способи укладки куль можна одержати багатошарові упаковки. Так, наприклад, чотирьохшарову упаковку можна представити схемою: … АВАСАВАС …, 5-ти шарову – … АВСАВАВСАВ…, 6-ти шарову – 
… АВСАСВ… або … АВАВАС …


Хоча і в дво- і в тришаровій щільних упаковках процент заповненого атомами простору однаковий, проте розташування порожнини навколо атомів різне. Тому, крім позначень буквами А, В, С, з якого видно пошаровість упаковки, існує позначення буквами г – для гексагонального шару, к – для кубічного. З наведених вище дво-, тришарових упаковок видно, що шар г розташований між двома однаковими буквами, шар к – між різними, тому легко перейти від позначень А, В, С до інших:

Двошарова ГЩУ

АВАВАВАВ…





   г г г г  г г

Тришарова КЩУ

АВСАВСАВС…





   к к к к к к к

Чотирьохшарова

ВСАСВСАСВСАС…





г к г к г к г к г к г к

П’ятишарова

САСВАСАСВА…





г г к к к г г к к

Позначення буквами г і к має ще й ту перевагу, що дозволяє знайти елементи симетрії, розташовані паралельно щільно упакованим шарам:

а) якщо буква г розбиває упаковку на дві симетричні частини, то через цей шар перпендикулярно до осі третього порядку проходить площина симетрії;

б) якщо буква к розбиває упаковку на дві симетричні частини, то в центрах атомів цього шару знаходяться центри симетрії;

в) якщо можна розбити пару букв кк або гг площиною симетрії, то між цими шарами лежить центр симетрії.

Наприклад, для 12-шарової упаковки межі шару вказані вертикальними рисками, площини симетрії подвійною рискою, центр симетрії – хрестиком.

   |                                 |

ВАВСАВСАСВАСВА

к г к к к к к г к к к к к г

   ||      х       ||      х       ||

Перпендикулярно до щільно упакованого шару завжди проходять вісь третього порядку і три площини. Тому найщільніша кубічна упаковка реалізується тільки в просторових групах з гранецентрованою решіткою – Fm3m, а гексагональні – відповідно у таких семи просторових групах: P3m1, 
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В табл.6.6 приведено координати атомів та центрів порожнин у гексагональній та кубічній щільній упаковці.

Таблиця 6.6.   Координати атомів  та  центрів  порожнин  у  комірках 


щільних  упаковок
	Гексагональна
	Кубічна

	Атоми
	Порожнини
	Атоми
	Порожнини

	
	Тетраедр.
	Октаедр.
	
	Тетраедр.
	Октаедр.

	0 0 0
	1/3 2/3 5/6
	2/3 1/3 1/4
	0 0 0
	1/4 1/4 1/4 


	1/2 1/2 1/2 

	1/3 2/3 1/2
	1/3 2/3 1/6
	2/3 1/3 3/4
	1/2 1/2 0
	1/4 1/4 3/4
	0 0 1/2 

	
	0 0 2/3
	
	1/2 0 1/2 
	1/4 3/4 1/4
	0 1/2 0

	
	0 0 1/3
	
	0 1/2 1/2 
	3/4 1/4 1/4
	1/2 0 0 

	
	
	
	
	3/4 3/4 3/4
	

	
	
	
	
	3/4 3/4 1/4
	

	
	
	
	
	3/4 1/4 3/4
	

	
	
	
	
	1/4 3/4 3/4
	



Таким чином, якщо в комірці щільно упакованої структури є n атомів, то комірка завжди містить 2n тетраедричних порожнин і n октаедричних порожнин.


На рис.6.6, 6.7 показано розміщення октаедричних і тетраедричних порожнин в гексагональній та кубічній щільній упаковці.

Рис.6.6. Розміщення октаедричних і тетраедричних порожнин 

в гексагональній щільній упаковці

Рис.6.7. Розміщення октаедричних і тетраедричних порожнин 

в кубічній щільній упаковці


Розрахунок коефіцієнту заповнення простору для різних типів комірок:
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,  де n – число куль

1. Проста кубічна укладка (ПКУ), просторова група Pm3m. Вважаючи об’єм кулі 
[image: image17.wmf]3
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, параметр кубічної комірки а, при цьому а=2r (r – радіус кулі), число куль у примітивній комірці дорівнює 1. Знаючи, що коефіцієнт заповнення простору виражається формулою 
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 (де n – число куль, Vк. – об’єм кулі, Vком. – об’єм комірки), можна розрахувати коефіцієнт заповнення простору (КЗП) для простої кубічної укладки:



Vком. = а3;
rк. = а/2;
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2. Об’ємноцентрована кубічна упаковка (ОЦКУ):



n (число куль) = 2;

rк. = 
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Vком. = а3;
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(68 %)

3. Гранецентрована кубічна упаковка (ГЦКУ):


n (число куль) = 4;

rк. = 
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Vком. = а3;
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(74 %)

4. Гексагональна проста укладка (ГПУ):



n (число куль) = 1;

rк. = а/2;
Vком. = 
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(a=c=2r);

(60,5 %)

5. Гексагональна щільна упаковка (ГЩУ):



n (число куль) = 2;

rк. = а/2;
Vком. = 
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6.1.6. Ізоморфізм, поліморфізм і політипізм у кристалах.


Ізоморфними називають подібні за складом речовини, які мають близькі за формою кристали. Такі речовини здатні утворювати один з одним фази змінного складу (тверді розчини).


Ізоморфізм є: досконалий – змішані кристали (тверді розчини) утворюються у всьому інтервалі співвідношень компонентів; недосконалий – інтервал співвідношення компонентів обмежений.


Твердий розчин – це фаза, гомогенність якої при зміні хімічного складу зберігається. Досконалий ізоморфізм відповідає поняттю безперервний ряд твердих розчинів, недосконалий – обмежений ряд твердих розчинів.


Поняття ізоморфізму можна визначити, як властивість атомів різних хімічних елементів або груп атомів замінювати один одного у кристалічній структурі.


Кристалохімічні параметри для твердих розчинів заміщення впливають таким чином, що розширення області гомогенності відбувається:

1. При зменшенні різниці у розмірах структурних одиниць, що заміщуються;

2. При зменшенні різниці у характері хімічного зв’язку сполук (ступені іонності).

3. При зменшенні різниці у структурі кристалів.

4. При зменшенні зарядів іонів, які заміщуються, а також спільних структурних одиниць.

5. при збільшенні розмірів спільних структурних одиниць.


Умови існування досконалого ізоморфізму:

1. Ізоструктурність компонентів.

2. Різниця у розмірах структурних одиниць не більше 10-15 %.

3. Близький характер хімічного зв’язку у компонентах.


Тверді розчини включення утворюються при великій різниці у розмірах атомів. Параметри комірки зразків в однофазних областях твердих розчинів під кривими солідуса неперервно змінюються, а в двофазних областях – є постійними.

Класифікація твердих розчинів.

1. Тверді розчини першого роду – тверді розчини заміщення.

2. Тверді розчини другого роду – тверді розчини включення або віднімання.

Класифікація твердих розчинів 1-го роду:

1. Ізовалентний ізоморфізм


а) власний ізоморфізм – коли компоненти ізоструктурні (KCl - RbCl);


б) ізодиморфізм – коли структури компонентів різні (RbCl - CsCl).
2.
Гетеровалентний ізоморфізм (заміщення іонів з різними формальними зарядами)


а) з компенсацією зарядів іонів



- заміна двох однакових іонів двома різними без зміни кількості атомів у одній підгратці

2 SnO2 ( FeNbO4;
2 CaWO4 ( NaLa(WO4)2


- заміна у катіонній і аніонній підгратці одночасно

K2BeF4 ( K2SO4

б) із зміною кількості атомів у елементарній комірці



- із включенням

YF3 ( CaF2 
(заміщуються два іони фтору, а третій розміщується у октаедричній порожнині)


- з відніманням (утворюються дефектні структури)

MgCl2 ( 2 LiCl


Зміна структури речовини в залежності від зміни хімічного складу компонентів називається морфотропією.


Тверді розчини ізоморфних аналогів дають можливість одержувати матеріали з прогнозованими властивостями.

Поліморфізм


Поліморфними називають речовини, які здатні, перебуваючи у різних термодинамічних умовах, кристалізуватися у різних структурах. Тобто, явище трансформації структури речовини під дією зміни термодинамічних умов. Для простих речовин – це явище алотропії.


Високотемпературні модифікації завжди більш високосиметричні, ніж низькотемпературні.


Леман визначив два типи поліморфних переходів:

1. Енантіоморфні (оборотні) - 
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2. Монотропні (необоротні) – перехід із нестійкої в стійку форму (А(В).

Переходи, при яких енергія системи змінюється скачко подібно, кваліфікують як фазовий перехід І-го роду. Якщо поліморфне перетворення не супроводжується різкою зміною структури, то це фазовий перехід ІІ-го роду.

Політипізм


Здатність речовини кристалізуватися у модифікаціях, структури яких відрізняються лише одним періодом гратки – це одновимірний поліморфізм. Шаруваті щільноупаковані гексагональні структури здатні кристалізуватися у таких модифікаціях, які відрізняються одна від одної параметром комірки с 
при одному і тому ж значенні параметру а. Його ще називають одномірним поліморфізмом.

6.1.7. Фактори, що визначають кристалічну структуру речовини.

1. Геометричні фактори


а) принцип максимально щільного заповнення простору або принцип максимального коефіцієнта заповнення простору;


б) принцип симетрії.

2. Розмірний фактор Q (співвідношення міжатомних віддалей): Q=(dA+dB)/2dAB, де dA - міжатомна віддаль у структурі А, dB - міжатомна віддаль у структурі В, dAB - міжатомна віддаль у сполуці АВ. Чим менше значення Q, тим менший полярний характер має хімічний зв’язок у структурі.

3. Електрохімічний фактор.


Структура речовин обумовлюється валентною електронною концентрацією (ВЕК) –це є співвідношення сумарної кількості валентних електронів атомів партнерів до числа атомів у формульній одиниці сполуки.


Електронні сполуки (Юм-Розері) утворюються з двох компонентів: перший є одновалентним (Cu, Ag, Li, Na) або перехідним (Mn, Fe, Co, Ni, Pd, Pt) металом, а другий – металом або напівпровідником (Be, Mg, Zn, Hg, Ga, In, Si, Ge, Sn, As, Sb).

Фазами Центаля називають сполуки, компоненти яких розміщені справа і зліва від границі Центаля.


Показником степені направленості зв’язку між атомами по Ю.Делінгеру (1955 р.) може служити головне квантове число n зовнішньої електронної оболонки. Із збільшенням n електронні оболонки стають менш направленими.


У 1959 р. Е.Музер і У.Пірсон ввели поняття середнього головного квантового числа сполуки як степені металічності зв’язку:
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де аі – число атомів відповідного сорту у формульній одиниці, ni – головне квантове число атомів.


Чим більше значення 
[image: image31.wmf]n

, тим менше направленим і менш насиченим стає хімічний зв’язок у структурі, тобто зростає металізація хімічного зв’язку.


Показником іонності хімічного зв’язку за Полінгом є величина 
i=1-exp(-0,18(X2), де (X – різниця електровід’ємностей взаємодіючих атомів.

6.1.8. Аналіз кристалічних структур простих, бінарних 

та деяких складних речовин.


Структурою кристалу називається конкретне просторове розміщення структурних одиниць (атомів, молекул, іонів) у кристалічній гратці.


Дві (або більше) кристалічні структури належать до одного структурного типу, коли в них зберігається одна симетрія.


Формульна одиниця – це найпростіша хімічна формула речовини, якою виражають раціональний якісний і кількісний склад хімічної сполуки. В елементарній комірці може міститися кілька формульних (структурних) одиниць. Їх кількість позначається Z. Так, Z для NaCl дорівнює 4 
(чотири іони Clˉ та 4 іони Na+).
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 , де

ρ – експериментальна густина (г/см3), V – об’єм комірки (Ǻ3), M – молекулярна маса речовини, m – маса протона (1,66·10-24 г).


Теоретичну рентгенівську густину розраховують за формулою:
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 ,  А – число Авогадро

Координаційне число і координаційний багатогранник


Координаційне число атома (к.ч.) визначається кількістю його найближчих сусідів. У іонних сполуках – кількість найближчих іонів протилежного знаку. Якщо найближче оточення з атомів з’єднати прямими лініями, то одержується багатогранник, який називається координаційним багатогранником (к.б.).
Міжатомні відстані та валентні кути


Знаючи координати атомів, можна визначити міжатомні відстані (d) та валентні кути. Введемо позначення: а(хА-хВ)=а(х; b(yA-yB)=b(y; c(zA-zB)=c(y. Тоді для триклінної сингонії (α≠β≠γ≠90º, a≠b≠c):
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;

для моноклінної (α=γ=90º, β≠90º, a≠b≠c):
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;

для ромбічної (α=β=γ=90º, a≠b≠c):
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для гексагональної (α=β=90º, γ=120º, a=b≠c):
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для тетрагональної (α=β=γ=90º, a=b≠c):
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для кубічної (α=β=γ=90º, a=b=c):
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Валентний кут між зв’язками АВ і ВС знаходять за формулою:
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Основні типи кристалічних структур


Структура міді.


В структурному типі міді кристалізуються дуже багато металів: золото, срібло, нікель, алюміній, кальцій, торій, свинець, α-кобальт та інші. Всі ці метали порівняно м’які, пластичні, легко обробляються. Багато з них утворює неперервні ряди твердих розчинів. Наприклад: Ag-Au, Cu-Au. Структурою типу міді володіють також інтерметалічні сполуки AuSb, Au2Bi, Au2Pb, Cu2Mg, Bi2K, ZrH, TiH та інші.


Елементарна комірка міді – кубічна гранецентрована (рис.6.8,а). Атоми розміщуються у вершинах і в центрі граней F-комірки. На елементарну комірку припадає 4 атоми міді. Навколо кожного атома знаходиться 12 сусідніх атомів, тобто к.ч.=12. Просторова група Fm3m. Координаційний багатогранник – кубооктаедр (рис.6.8,б).

Рис.6.8. Структура міді:

а – елементарна комірка з виділеними трансляціями;

б – дві елементарні комірки Cu із виділеним координаційним кубооктаедром;

в – дві елементарні комірки (заштриховані площини симетрії)


В структурі є одна правильна система точок із кратністю 4. Координати всіх атомів в комірці: [0 0 0], [ ½ ½ 0], [½ 0 ½], [0 ½ ½].


Структура характеризується щільною упаковкою. Найщільніша упаковка – кубічна трьохшарова АВСАВС… Всі пустоти між шарами не заповнені.


Структура магнію.


В структурі типу магнію кристалізуються гексагональні метали: кадмій, берилій, титан, нікель, хром та інші. Ця структура також характерна для інтерметалічних сполук: AgCd, AgCd3, AuCd, AuCd3, AgZn3, AuZn3, CuZn3, NiMo, Ag5Al3, W2C та інші. 


Елементарна комірка магнію – гексагональна примітивна (рис.6.9).


Кожен атом магнію оточений дванадцятьма ближніми атомами: к.ч.=12, що є ознакою щільної упаковки, координаційний багатогранник – гексагональний кубооктаедр. Щільні шари (0001) перпендикулярні осі 63. Упаковка гексагональна, двошарова …АВАВ… Всі пустоти не зайняті. Просторова група магнію P63/mmc.

Рис.6.9. Структура магнію:

а – гексагональна призма із трьох елементарних комірок;

б – елементарна комірка із заштрихованою площиною 
ковзького відбивання типу с;

в – її проекція на площину базису (0001)


Кристали металів з щільною упаковкою гексагональної структури мають максимальну міцність по площинам та напрямкам, що відповідають найбільш щільній упаковці атомів.


Атоми магнію утворюють одну правильну систему точок із кратністю 2. Атоми, що розміщені у вершинах комірки, зв’язані один з одним трансляціями, а з атомами всередині комірки – або віссю 63, або площиною с. Координати атомів базису комірки: [0 0 0], [⅓ ⅔ ¼], [⅔ ⅓ ¾].


Структура вольфраму.


До структури типу вольфраму відносяться тугоплавкі метали: хром, ванадій, молібден, ніобій, тантал, β-кобальт, α-залізо, титан, цирконій, гафній; лужні метали – літій, натрій, калій, рубідій, цезій; лужноземельні – кальцій, стронцій, барій; актиноїди – уран, нептуній, плутоній. Із інтерметалічних сполук в цій структурі кристалізуються AgZn, Cu3Al, CoAl, Cu5Sn, LiAl та інші.


Структура вольфраму характеризується об’ємоцентрованою кубічною коміркою – ОЦК (рис.6.10).

Атоми розміщені по вершинах і в центрі комірки, тобто на комірку припадає два атоми. Координати атомів базису комірки: [0 0 0], [½ ½ ½]. 
ОЦК-структура не відноситься до щільної упаковки, коефіцієнт компактності К=68 %, к.ч.=8. Координаційний багатогранник – куб.


Структура алмазу.


В структурі типу алмазу кристалізуються важливі елементарні напівпровідники, елементи IV групи періодичної системи елементів: германій, кремній, а також сіре олово.


Кристали належать до класу m3m кубічної сингонії. Тип комірки Браве – гранецентрована кубічна (ГЦК). Атоми карбону займають всі вузли 
ГЦК-комірки, а також центри половини октантів, на які можна розбити куб, причому заповнені та незаповнені октанти передуються в шаховому порядку: поруч із заповненим октантом – незаповнений, під незаповненим – заповнений 
і т.д.  Просторова група структури алмазу Fd3m.

Кожен атом оточений чотирма такими ж атомами, які розміщуються у вершинах тетраедра, к.ч.=4. Координаційний багатогранник – тетраедр (рис.6.11).


На одну елементарну комірку припадає 8 атомів: у вершинах комірки 8⅛, на гранях 6½ та в середині комірки 4. Всі атоми відносяться до однієї правильної системи точок.


Координати базису: [0 0 0], [0 ½ ½], [½ ½ 0], [½ 0 ½], [¼ ¼ ¼], [¼ ¾ ¾], 
[¾ ¼ ¾], [¾ ¾ ¼ ].


Структура графіту.


Графіт – гексагональна модифікація карбону, термічно стійка при температурі нижче 1000ºС.


Структура графіту (рис.6.12) шарувата, причому кожен із шарів (0001), які чередуються, побудований по одному і тому ж закону із гексагональних комірок. Кожен шар зміщений по відношенню до двох сусідніх, що точно повторюють один одного, на половину великої діагоналі гексагона. Тому структура двошарова із чередуванням шарів …АВАВАВ…


В елементарній комірці міститься чотири атоми карбону. Для підрахунку координаційного числа потрібно враховувати атоми, що знаходяться в даному шарі на ближній віддалі від даного атому, а потім, в другу чергу – ближні атоми в сусідніх шарах. При такому підрахунку для одних атомів к.ч=3 і 12, для інших к.ч.=3 і 2. Просторова група структури графіту P63/mmc.


В структурі графіту є дві правильні системи точок із кратністю 2. Структура графіту є прикладом шаруватої структури. В середині шарів діють міцні ковалентні зв’язки, між шарами – слабкі ван-дер-ваальсові сили.


В кристалах із шаруватою структурою дуже велика різниця між фізичними властивостями вздовж та поперек головної осі симетрії.


Структура кам’яної солі.


Структуру типу NaCl можна описати як дві кубічні гранецентровані гратки, що зміщені одна відносно другої так, що вузол [0 0 0] однієї комірки співпадає із вузлом [½ ½ ½] другої комірки.


Структура NaCl характеризується гранецентровою (F) коміркою Браве: чотири осі третього порядку співпадають за напрямком тенісних діагоналей елементарної комірки гранецентрованого куба, площини 
симетрії m проходять в координатних та діагональних напрямках, просторова група Fm3m.


Кожен іон натрію обмежений шістьома іонами хлору, а кожен іон хлору – шістьома іонами натрію: к.ч. (NaCl) =6, к.ч. (ClNa) =6. Координаційний багатогранник – октаедр.


Аніони хлору займають вузли гранецентрованої комірки Браве і утворюють кубічну щільну упаковку. Перпендикулярно будь-якій осі третього порядку розміщуються шари щільної упаковки. Упаковка трьохшарова …АВСАВС…

Катіони натрію заповнюють усі октаедричні пустоти. Стехіометрична формула АХ, тобто число іонів натрію дорівнює числу іонів хлору, число октаедричних пустот також рівне числу іонів хлору, отже заповнені всі октаедричні пустоти, а тетраедричні залишаються пустими.


Таку ж структуру мають інші галогеніди лужних металів, крім галогенідів цезію. Структурою типу NaCl володіють також оксиди перехідних елементів TiO, MnO, FeO, NiO, сполуки NH4Cl (вище 184ºС), NH4Br (вище 138ºС), NH4I (вище 18ºС), нітриди та карбіди перехідних підгруп Ti та V, галоген іди срібла AgCl, AgBr, AgF (та AgI при великих тисках), сульфіди та селеніди свинцю та телуру.


Структура сфалериту та вюрциту.


Сульфід цинку ZnS кристалізується у вигляді кубічного сфалериту (цинкової обманки) або гексагонального вюрциту. Такі ж структури характерні для багатьох напівпровідникових кристалів типу AIIBVI або AIIIBV (А – катіон, В – аніон; цифра вказує на номер групи в періодичній системі): CdS, CdSe, CdTe, GaAs, GaP, InSb, InAs, AlP, AlSb та інші.


Як в сфалериті, так і у вюрциті розміщення атомів тетраедричне. Кожен атом (іон) цинку тетраедрично обмежений атомами (іонами) сірки – атоми цинку розміщені у вершинах тетраедра (рис.6.13). У сполуках AIIBVI і AIIIBV зв’язки не тільки ковалентні, але і частково іонні.

Рис.6.13. Координаційний багатогранник в структурі сфалериту


Ці структури можна розглядати як щільну упаковку іонів сірки, в яких іони цинку займають половину тетраедричних пустот. Структура сфалериту відповідає щільній кубічній упаковці …АВСАВС… Просторова група  F
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3m. Структура вюрциту відповідає щільній гексагональній упаковці …АВАВ…, просторова група P63mc.

В структурах сфалериту та вюрциту немає цнтру симетрії, структури полярні. В кристалах, що належать до полярних класів симетрії, можливі полярні фізичні властивості. Напівпровідники з такими структурами можуть належати до важливого класу напівпровідників – п’єзоелектриків.


Структура сфалериту (рис.6.14) подібна до структури алмазу. У нього гранецентрична кубічна гратка (ГЦК), в якій заселена половина тетраедричних пустот. Заселені октанти чередуються із незаселеними в шаховому порядку. Відмінність від структури алмазу полягає в тому, що в алмазі атоми однакові, а в сфалериті атоми різного сорту (атоми сірки займають вузли ГЦК-комірки, а атоми цинку – центри чотирьох октантів. Структуру сфалериту можна описати як дві ГЦК-гратки – сірки та цинку, що зміщені один відносно іншого на [a/4 a/4 a/4].

Іони цинку обмежені чотирма іонами сірки, отже, вони розміщуються в тетраедричних пустотах, к.ч.=4.


Вюрцит належить до класу 6mm, в яких вісь 6 є не тільки полярним, але й одиничним напрямком. Тому анізотропія фізичних властивостей в кристалі із структурою вюрциту ще сильніша, ніж у сфалериту.


Елементарна комірка вюрциту складається із двох тригональних призм. Всередині правої призми немає іонів, а ліва призма заповнена: в ній є ще по одному катіону та аніону на лінії, що проходить через центри їх основ (рис.6.15,а). На одну елементарну комірку припадає по два аніони (⅛ · 8 = 1) та по два катіони (¼ · 4 = 1). Координаційне число цинку та сірки дорівнює 4.


Звичайна гексагональна структура описується не такою коміркою, а гексагональною призмою, що складається із шести елементарних тригональних призм (рис.6.15,б).


Іони одного елементу розміщуються у вершинах гексагональної призми, в центрі базисних граней і в центрах трьох тригональних призм, а іони другого елементу – в цих самих трьох тригональних призмах і на всіх вертикальних ребрах гексагональної призми.


Структура CsCl.


Структура нагадує структуру W. Замість атомів W в центрі комірки розміщені атоми Cs. Просторова група Pm3m. В примітивній комірці знаходиться один атом Cl і один атом Cs. Координаційне число рівне 8. Координаційний багатогранник – куб.


Структура NiAs.

Гексагональна сингонія. Атоми As в тригональних призмах з атомів Ni (к.ч.=6), атоми Ni – в октаедрах з атомів As (к.ч.=6). Комірка структури двоповерхова. Кожен поверх комірки має три заселених і три порожніх призми, які чергуються вздовж осі Z. Просторова група P6/mmc.

Структура CdI2.


Тригональна сингонія. Просторова група P
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m1. Структура шарувата: кожен шар атомів Cd розміщений між двома шарами атомів йоду. Чергування шарів проходить вздовж осі Z. К.ч. (Cd)=6. Координаційний багатогранник – октаедр. К.ч. (І)=3. Координаційний багатогранник – тригональна піраміда.


Структура CaF2.


Кристалізується в гранецентрованій кубічній комірці (ГЦК). Просторова група Fm3m. Кожен октант гранецентрованої комірки заповнений атомами F.


К.ч. (F)=4. Координаційний багатогранник – тетраедр.


К.ч. (Ca)=8. Координаційний багатогранник – куб.


Структура SiO2.

Кристобаліт. Атоми Si розміщені аналогічно атомам С у структурі алмазу (ГЦК). Між кожними двома атомами кремнію міститься один атом О.


К.ч. (Si)=4. Координаційний багатогранник – тетраедр.


К.ч. (O)=2. Координаційний багатогранник – гантель. Просторова група Fd3m.

Структура СО2.


Кристалізується в ГЦК комірці, утвореної атомами С. Атоми кисню, розміщені по різні боки від них вздовж осі L3 малих октантів, утворюють гантелі. Отже, у вершинах всіх тетраедрів комірки містяться молекули СО2. Просторова група Pa3.

Структура перовскіту CaTiO3.


Сполуки із структурою типу перовскіт CaTiO3 і ізоморфних йому сполук BaTiO3, CaZrO3, PbTiO3 цікаві своїми діелектричними властивостями. Багато з них є сегнетоелектриками. В елементарній кубічній комірці перовскіт іони титану займають вершини, іони кисню розміщуються на середині ребер, а іони кальцію – всередині комірки (рис.6.16).


Якщо вибрати початок координат в одному із іонів титану, то координати атому титану – (0 0 0), атому кальцію – (½ ½ ½), а кисню – (0 ½ ½), (½ 0 ½), 
(½ ½ 0).


Іон кальцію повністю належить комірці. Іони титану знаходяться у вершинах і дають вклад 1/8·8=1, іони кисню – 12·1/4=3. Стехіометричне співвідношення Ca:Ti:O=1:1:3, тобто число структурних одиниць у комірці рівне 1. Координаційні числа і координаційні багатогранники в структурі перовскіту наведені в табл.6.7.


Просторова група Pm3m. В структурі є три правильні системи точок:

1) титану з кратністю 1;

2) кальцію з кратністю 1;

3) кисню з кратністю 3.

Таблиця 6.7. Координаційні числа (к.ч.) і координаційні багатогранники (к.б.) перовскіту

	Розміщення
	К.ч.
	К.б.

	Ti по Ca
	8
	Куб

	Ti по O
	6
	Октаедр

	O по Ti
	2
	Гантель

	O по Ca
	4
	Квадрат

	Ca по O
	12
	Кубооктаедр



Структурний тип перовскіту характерний для сполук АВХ3 в тих випадках, коли розмір іона В дозволяє йому розміститись в октаедрах із іонів Х, а великий катіон А за своїми розмірами близький до іонів Х.


Структура шпінелі MgAl2O4.


Структура шпінелі MgAl2O4 характерна для сполук типу X2+Y23+O42-, де X і Y – катіони, із яких хоча б один належить до групи перехідних елементів, 
O – кисень (відомі як шпінелі, в яких аніонами є Fˉ, Clˉ, CNˉ, S2-, Se2-,Te2-). У так званих нормальних шпігелях катіони Х є двовалентними (Mg2+, Mn2+, Fe2+, Ni2+, Zn2+), катіон Y – трьохвалентний (Al3+, V3+, Cr3+, Fe3+, Mn3+).

Кристал шпінелі має ГЦК-ґратку, у вузлах якої розміщені аніони, що утворюють кубічну трьохшарову упаковку. Катіони розміщуються в міжвузлях, заповнюючи їх лише частково. Елементарна комірка шпінелі – куб з подвоєним ребром. Вона складається із 8 катіонів Х, 16 катіонів Y та 32 аніонів. На 
32 аніони щільної упаковки припадає 32 октаедричних та 64 тетраедричних пустот, але із них катіони займають 8 тетраедричних (А-вузли) та 
16 октаедричних (В-вузли). В загальній формі шпінелі X[Y2]O4 або X[XY]O4. Квадратними дужками виділені катіони, що займають В-вузли.


Кожен атом обмежений одним Х- та трьома Y-катіонами (рис.6.17).


Умовно розіб’ємо елементарну комірку шпінелі на 8 октантів (рис.6.18). Аніони розміщені однаково у всіх октантах: в кожному октанті по 4 аніони, які утворюють тетраедр. Натомість таке розміщення катіонів однакове лише в октантах, що мають одне спільне ребро.


В структурі шпінелі є дві різні катіонні гратки: тетраедрична 
(А-підгратка), та октаедрична (В-підгратка). Тетраедричні А-вузли утворюють дві ГЦК-гратки. В правому октанті Х-катіони знаходяться в центрі і в чотирьох із 8 вершин, а в лівому – вони займають чотири інші вершини, центральне ж місце вільне, не зайняте іоном.


Октаедричні В-вузли розміщуються в чотирьох взаємно проникаючих ГЦК-гратках. Разом з іоном О вони утворюють в зайнятому квадранті куб з ребром а/4.

Рис.6.18. Два сумісних октанти в структурі шпінелі: подвійні кружечки – іони кисню: О – октаедричні, Т – тетраедричні міжвузловини


Структура шпінелі характерна для ряду неметалічних магнітних кристалів, що володіють чудовим співвідношенням напівпровідникових та магнітних властивостей, що відіграють важливу роль в техніці надвисоких частот, особливо в запам’ятовуючих пристроях ЕОМ. Це так звані феррити.


Найважливіші структури простих речовин і деяких хімічних сполук наведені на рис.6.19-6.37.


В табл.6.8 приведена характеристика структурних типів.
Таблиця 6.8. Характеристика структурних типів

	№ п/п
	СТ
	ПГ
	Періоди гратки 
a, b, c,

Å
	Z
	Вид атомів
	К.ч.
	Структурна організація ат.

	
	
	
	
	
	
	
	СЕП
	Координати (x, y, z) та параметри незалежних атомів

	1
	α-Po
	Pm3m
	3,35
	1
	Po
	6
	1a
	0 0 0

	2
	α -Fe (W)
	Im3m
	2,86
	2
	Fe (W)
	8
	2a
	0 0 0

	3
	Cu
	Fm3m
	4,07
	4
	Cu
	12
	4a
	0 0 0

	4
	Mg
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m
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	3,20

5,20
	2
	Mg
	12
	2c
	1/3 2/3 1/4; 2/3 1/3 3/4

	5
	C
	Fd3m
	3,56
	8
	C
	4
	8a
	0 0 0; 1/4 1/4 1/4


	6
	C2p
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	2,40

6,70
	4
	C
	3
	2b

2d
	0 0 1/4; 0 0 3/4

1/3 2/3 3/4; 2/3 1/3 1/4

	7
	As
	R
[image: image45.wmf]3

m
	3,76

10,55
	6
	As
	3
	6c
	0 0 z; z=0,23

	8
	α-S
	Fddd
	10,48

12,92

24,55
	128
	S
	2
	32h
	x y z:

1) 0,98 0,08 0,07

2) 0,91 0,16 0,20

3) 0,83 0,11 0,12

4) 0,91 0,03 0,25

	9
	β-Se
	P312
	4,36

4,25
	3
	Se
	2
	3a
	x 0 1/3; 0 x 2/3; 
[image: image46.wmf]o

x

x

; x=0,22

	10
	I2
	Cmca
	7,26

4,79

9,78
	8
	I
	1
	8f
	0 y z; 0
[image: image47.wmf]z

y

; 1/2 y 1/2-z;

1/2 y 1/2+z ; y=0,15; z=0,12

	11
	CsCl
	Pm3m
	4,11
	1
	Cs

Cl
	8

8
	1a

1b
	0 0 0

1/2 1/2 1/2

	12
	NaCl
	Fm3m
	5,63
	4
	Na

Cl
	6

6
	4a

4b
	0 0 0

1/2 1/2 1/2

	13
	ZnS

сфал.
	F
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	5,41
	4
	Zn

S
	4

4
	4a

4c
	0 0 0

1/4 1/4 1/4  

	14
	ZnS

вюрц.
	P63mc
	3,81

6,26
	2
	Zn

S
	4

4
	2a

2b
	1/3 2/3 z; 2/3 1/3 1/2+z; z=0

z=0,38

	15
	NiAs
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	3,62

5,03
	2
	Ni

As
	6

6
	2a

2c
	0 0 0; 0 0 1/2

1/3 2/3 1/4; 2/3 1/3 3/4

	16
	NaTl
	Fd3m
	7,47
	8
	Na

Tl
	4(8)

4(8)
	8b

8a
	1/2 1/2 1/2; 3/4 3/4 3/4

0 0 0; 1/4 1/4 1/4

	17
	CuAu
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	2,82

3,72
	2
	Cu

Au
	8

8
	1a

1a
	0 0 0

1/2 1/2 1/2

	18
	BN
	P
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m2
	2,50

6,66
	2
	B1
B2
N1
N2
	3

3

3

3
	1a

1d

1b

1c
	0 0 0

1/3 2/3 1/2

0 0 1/2

1/3 2/3 0

	19
	PtS
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	3,47

6,10
	2
	Pt

S
	4

4
	2c

2c
	0 1/2 0; 1/2 0 1/2

0 0 1/4; 0 0 3/4

	20
	Cu2O
	Pn3m
	4,25
	2
	Cu

O
	2

4
	4b

2a
	1/4 1/4 1/4; 1/4 3/4 ¾

0 0 0; 1/2 1/2 1/2

	21
	H2O
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	4,46

7,28
	4
	H

O
	1

2
	4f
	1/3 2/3 z; 2/3 1/3 
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2/3 1/3 1/2+z; 
1/3 2/3 1/2-z; z=0,06

	22
	Ni2In
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	4,18

5,32
	2
	In

Ni1
Ni2
	6

14
	2c

2a

2d
	1/3 2/3 1/4; 2/3 1/3 3/4

0 0 0; 0 0 1/2

1/3 2/3 3/4; 2/3 1/3 1/4

	23
	CdI2
	P
[image: image56.wmf]3

m1
	4,24

6,84


	1
	Cd

I


	6

3


	1a

2d


	0 0 0

1/3 2/3 z; 2/3 1/3 
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;

z=0,25

	24
	CaF2
	Fm3m
	5,45
	4
	Ca

F
	8

4
	4a

8c
	0 0 0

1/4 1/4 1/4; 3/4 3/4 3/4

	25
	FeS2
п.
	Pa3
	5,41
	4
	Fe

S


	6

3


	4b

8c


	1/2 1/2 1/2; 1/2 0 0

1/2 0; 0 0 1/2; x x x;

x=0,39

	26
	FeS2
м.
	Pnnm
	4,44

5,41

3,38
	2
	Fe

S
	6

1
	2a

4d
	0 0 0; 1/2 1/2 1/2

x y 0; x=0,20; y=0,38

	27
	MoS2
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	3,15

12,30
	2
	Mo

S
	6

3
	2c

4f
	1/3 2/3 1/4; 2/3 1/3 3/4 z=0,38

	28
	CdCl2
	R
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m
	3,85

17,46
	3
	Cd

Cl
	6

3
	3a

6c
	0 0 0

0 0 z; z=0,25

	29
	AlB2
	
[image: image60.wmf]mm

m

6

P


	3,00

3,24
	1
	Al

B
	12

6
	1a

2d
	0 0 0

1/3 2/3 1/2; 2/3 1/3 1/2

	30
	MgCu2
	Fd3m
	7,04
	8
	Mg

Cu


	12+4

6+6


	8a

16d


	0 0 0; 1/4 1/4 ¼

5/8 5/8 5/8; 5/8 7/8 7/8

7/8 5/8 7/8; 7/8 7/8 5/8

	31
	TiO2
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	32
	SiO2
	Fd3m
	7,16
	8
	Si

O


	4

2


	8a

16c


	0 0 0; 1/4 1/4 1/4

1/3 1/8 1/8; 1/8 3/8 3/8

3/8 1/8 3/8; 3/8 3/8 1/8

	33
	CO2
	Pa3
	5,58
	4
	C

O
	2

2
	4b

8c
	x=0,25


6.1.9. Питання для самопідготовки.

1. Визначення кристалічної структури та структурного типу.

2. Типи хімічних зв’язків у молекулах та їх вплив на кристалічну структуру речовин.

3. Атомні та іонні радіуси, методи їх розрахунку.

4. Геометричні межі стійкості кристалічних структур.

5. Найщільніші упаковки куль.

6. Гексагональна і кубічна щільна упаковка куль.

7. Тетраедричні та октаедричні порожнини у щільних упаковках.

8. Розрахунок коефіцієнту заповнення простору для різних типів ґраток Браве.

9. Ізоморфізм, класифікація, типи ізоморфізму.

10. Поліморфізм та полі типізм.

11. Фактори, що впливають на кристалічну структуру: геометричний, розмірний, електрохімічний.

12. Аналіз кристалічних структур простих речовин.

13. Аналіз кристалічних структур бінарних та тернарних сполук.

14. Координаційне число, координаційний багатогранник.

15. Проекції кристалічних структур на координатні площини.

6.1.10. План проведення практичного заняття.

1. Фронтальне опитування по темі.

2. Кожен студент отримує карточку з 5-ма теоретичними питаннями по темі заняття.

3. Студент на двох моделях кристалічних структур повинен:

· встановити сингонію кристалічної структури;

· визначити число атомів (у простих речовин), число різних сортів атомів у бінарних та тернарних сполуках;

· вибрати кристалографічні осі та визначити координати атомів;

· визначити координаційні числа атомів;

· визначити координаційні багатогранники;

· нанести на одну з координатних площин проекцію кристалічної структури та виділити на ній координаційні багатогранники.

4. Розв’язування задач по темі “Щільні упаковки куль”.

ПАКЕТ ТЕСТОВИХ ЗАВДАНЬ ДЛЯ КОНТРОЛЮ ЗАЛИШКОВИХ ЗНАНЬ З ДИСЦИПЛІНИ «КРИСТАЛОХІМІЯ»

для студентів спеціальності 6.040101 «Хімія»

напряму підготовки 0401 «Природничі науки»

Варіант 1

Час проведення тестування – 45 хв.

1. Якими перетвореннями досягається самосуміщення кристалічного багатогранника: 

а) обертанням на певний кут; 

б) відбиттям у площині симетрії; 

в) відбиттям у точці центру інверсії; 

г) виконанням всіх вказаних в пунктах а,б,в перетвореннях.

2. Правила нанесення на стереографічну проекцію вертикальних осей симетрії: 

а) в центрі кола проекції відповідною позначкою; 

б) на колі проекції, відповідною позначкою; 

в) всередині кола проекції відповідною позначкою.

3. Якщо в кристалі виявлено дві горизонтальні осі другого порядку, що перетинаються під кутом 60о, то де слід шукати похідну вісь, як вона буде розміщуватися відносно вихідних осей, який її порядок і яка кількість осей другого порядку наявна у кристалі: 

а) L3 перпендикулярна до вихідних осей, всього в кристалі є 3 осі другого порядку; 

б) L6 перпендикулярна до вихідних осей, всього в кристалі є 6 осей другого порядку; 

в) L3 перпендикулярна до осей другого порядку, всього в кристалі є 4 осі другого порядку .

4. Категорії: нижча, середня і вища. На чому базується вказана класифікація: 

а) нижча – не містить осей вище другого порядку; середня – містить 1 вісь вищого порядку; вища – містить 4 осі третього порядку; 

б) нижча – не містить площин симетрії; середня – містить 1 вісь вищого порядку; вища – містить 6 осей другого порядку; 

в) нижча –  містить 1 вісь другого порядку та 1 площину симетрії; середня – містить 1 вісь вищого порядку; вища – містить 9 площин симетрії.

5. Які інверсійні осі симетрії не включають  у себе центр симетрії, площину: 

а) 
[image: image63.wmf]4

, 
[image: image64.wmf]3

; 

б) 
[image: image65.wmf]3

, 
[image: image66.wmf]6

; 

в) 
[image: image67.wmf]4

, 
[image: image68.wmf]6

;

6. Назвіть прості форми кубічної сингонії, які є похідними від кубічного тетраедра, та вкажіть їх точкову групу: 

а) триготритетраедр, тетрагонтритетраедр, гексатетраедр (
[image: image69.wmf]4

3m) та пентагонтритетраедр (23); 

б) триготритетраедр, (
[image: image70.wmf]4

3m), гексаедр (m3m),  ромбододекаедр (m3m); 

в) гексатетраедр (m3m), гексаедр (
[image: image71.wmf]4

3m),  пентагондодекаедр (3m).

7. Які типи граток Браве зустрічаються в кристалах та як вони позначаються: 

а) примітивні (Р); базицентровані (А,В,С); об’ємноцентровані (І), гранецентровані (F); 

б) призмо подібні; ромбоедричні; пірамідальні; 

в) примітивні; пірамідальні; біпірамідальні.

8. Яка з наведених формул використовується для визначення віддалі між двома атомами в ромбічній сингонії: 

а) d2AB = Δx2a2+Δy2b2+Δz2c2; 

б) d2AB = Δx2+Δy2+Δz2; 

в) d2AB = Δx2+Δy2+Δz2+2 ΔxΔz соsβ.

9. За символом просторової групи визначити тип комірки Браве, сингонію, точкову групу та вказати розміщення елементів симетрії відносно кристалографічних осей Pmm2: 

а) примітивна комірка, ромбічна сингонія, mm2 (планальний вид), дві дзеркальні площини симетрії розміщені перпендикулярно до кристалографічних осей X та Y, вісь другого порядку паралельна Z; 

б) базицентрована комірка, ромбічна сингонія, mmm (планаксіальний вид), три дзеркальні площини симетрії розміщені перпендикулярно до кристалографічних осей X , Y, Z; 

в) об’ємноцентрована комірка, тетрагональна сингонія mm2 (планальний вид),  дві дзеркальні площини симетрії розміщені перпендикулярно до кристалографічних осей X та Y, вісь другого порядку перпендикулярно до Z.

10. Які типи щільних упаковок куль відомі в кристалохімії: 

а) гексагональні і кубічні; 

б) гексагональні і ромбічні; 

в) тетрагональні і кубічні.

11. Зобразити на рисунку гномостереографічну проекцію ромбічної біпіраміди, вказати елементи симетрії та точкову групу:

а) 2/m; 

б) 222; 

в) mmm.

12. Ковалентний тип зв’язку і його вплив на закономірності у кристалічних структурах простих речовин: 

а) координаційне число у кристалічних структурах простих речовин з ковалентним типом  зв’язку дорівнює (8–N), де N – номер групи періодичної системи; сума валентних електронів у сполуках з алмазоподібною структурою дорівнює 8; напрямленість ковалентного зв’язку визначає форму координаційного багатогранника;

б) координаційне число у кристалічних структурах простих речовин з ковалентним типом  зв’язку дорівнює номеру періоду; сума валентних електронів у сполуках з алмазоподібною структурою дорівнює 4; координаційний багатогранник – тетраедр;

в) координаційне число у кристалічних структурах простих речовин з ковалентним типом  зв’язку дорівнює числу електронів на зовнішньому енергетичному рівні; сума валентних електронів у сполуках з алмазоподібною структурою дорівнює 8; координаційний багатогранник – октаедр.

13. Що називається політипізмом?

а) це структури, побудовані таким чином, що параметри комірки у політипів в площині шару сталі, а в перпендикулярному напрямку до шарів різні, але завжди кратні віддалі між найближчими шарами; 

б) це структури, параметри комірки у яких в двох напрямках однакові; 

в) це структури, у яких параметри комірки перпендикулярні до шарів менші ніж параметри комірки в площині шару.

14. Визначити число формульних одиниць у елементарній комірці міді, якщо 
а = 3,6 Ǻ; М = 63,57 г/моль; ρ = 8,93 г/см3.

а) Z = 4; 

б) Z = 2; 

в) Z = 6.

15. Встановити вид симетрії, який утворився при взаємодії центрального виду ромбічної сингонії L2PC з площиною симетрії, яка розміщена вздовж осі другого порядку. 

а) L22PC; 

б) 3L23PC; 

в) 3L2PC.

Варіант 2

1. Визначити порядок осі симетрії, якщо її елементарний кут повороту α складає: 1) 180о; 2) 120о: 

а) L2, L3; 

б) Lі2, L3; 

в) L2, Li3; 

г) Li2, Li3.

2. Правила нанесення на стереографічну проекцію горизонтальних осей симетрії: 

а) в центрі кола проекції відповідною позначкою ; 

б) на колі проекції (вхід і вихід осі) відповідною позначкою; 

в) всередині кола проекції відповідною позначкою.

3. Якщо в кристалі виявлено дві горизонтальні осі другого порядку, що перетинаються під кутом 30о, то де слід шукати похідну вісь, як вона буде розміщуватися відносно вихідних осей, який її порядок і яка кількість осей другого порядку наявна у кристалі: 

а) L3 та 3 осі другого порядку; 

б) L6 перпендикулярна до вихідних осей, та 6 осей другого порядку; 

в) Lі3 перпендикулярна до 3 осей другого порядку

4. Які сингонії включає нижча категорія: 

а) триклинну, тригональну, кубічну; 

б) триклинну, моноклінну, ромбічну; 

в) тригональну, кубічну, гексагональну.

5. Знайдіть формулу симетрії за міжнародним символами: 32; 
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2m; 4/mmm: 

а) L32L2; L66P;  


б) L33L2; L33L24P; L44L25PC; 

в) L44L2PC; 



г) L33L2; L66L27PС; L42L22PC.
6. Назвіть прості форми  – похідні октаедра та вкажіть їх точкову групу: 

а) дидодекаедр (m3m), гексаедр (m3m), тетрагексаедр (
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3m); 

б) тригонтриоктаедр, тетрагонтриоктаедр, гексаоктаедр (m3m), пентагонтриоктаедр (432); 

в) октаедр (m3m), тетраедр (43m), гексаедр (m3m).

7. Що називається просторовою групою симетрії: 

а) повний набір елементів симетрії кристалічної структури; 

б) повний набір закритих елементів симетрії; 

в) повний набір відкритих елементів симетрії.

8. Міжнародна символіка просторових груп ромбічної сингонії: 

а) тип гратки Браве, площини симетрії паралельні кристалографічним осям; 

б) тип гратки Браве, площини симетрії перпендикулярні кристалографічним осям, осі симетрії паралельні кристалографічним осям; 

в) тип гратки Браве, осі симетрії перпендикулярні кристалографічним осям.

9. За символом просторової групи визначити тип комірки Браве, сингонію, точкову групу та вказати розміщення елементів симетрії відносно кристалографічних осей С2/m: 

а) базицентрована комірка, моноклінна сингонія, 2/m (планаксіальний вид), вісь другого порядку вздовж осі Y і перпендикулярна до неї площина симетрії; 

б) об’ємноцентрована комірка, ромбічна сингонія, mmm (планаксіальний вид), вісь другого порядку вздовж осі Z, площина симетрії перпендикулярна до неї; 

в) базицентрована комірка, ромбічна сингонія mmm (планаксіальний вид), площини симетрії розміщені перпендикулярно до кристалографічних осей X та Y.

10. Визначити число шарів у нижченаведеній упаковці САВАСАВАСА…: 

а) 4-шарова; 

б) 5-шарова;

в) 6-шарова.

11. Зобразити на рисунку гномостереографічну проекцію тригональної біпіраміди, визначити елементи симетрії та точкову групу

а) 
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m2; 

б) 
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m;

в) 3m.

12. Якими фізико-хімічними властивостями характеризуються структури з ковалентним типом зв’язку: 

а) низька температура плавлення, ковкість, висока енергія кристалічної решітки, висока електропровідність;

б) висока температура плавлення, наявність діелектричних властивостей, крихкість, висока енергія кристалічної решітки;

в) висока температура плавлення, ковкість, середні значення енергії кристалічної решітки, відсутність діелектричних властивостей.

13. Чому рівне число атомів у примітивній комірці. Як його розраховувати?

а) 1/4·8=2; 

б) 1/8·8=1; 

в) 1/2·6=3.

14. Які з наведених нижче даних відповідають структурі міді:

а) тетрагональна сингонія; просторова група І4/amd; 4 атоми у комірці; 
к.ч. 8; к.б. – октаедр;

б) кубічна сингонія; просторова група Fm3m; 4 атоми у комірці; к.ч. 12; к.б. – кубооктаедр; 

в) ромбічна сингонія; просторова група Сmсm; 2 атоми у комірці; к.ч. 4; к.б. – тетраедр.

15. Встановити вид симетрії, який утворився при додаванні до центрального виду тригональної сингонії L3C площини симетрії, розміщеної вздовж осі третього порядку. 

а) L33L23PC; 

б) L3PC; 

в) L33PC.

Варіант 3
1. Визначити порядок осі симетрії, якщо її елементарний кут повороту α складає: 1) 90о; 2) 60о: 

а) Li4, L3; 

б) L4, L6; 

в) Li4, L6; г) L4, Li6.

2. Правила нанесення на стереографічну проекцію вертикальних граней кристалу:

а) в центрі кола проекції відповідною позначкою; 

б) на колі проекції відповідною позначкою; 

в) всередині кола проекції відповідною позначкою.

3. Якщо в кристалі виявлено дві вертикальні площини симетрії, що перетинаються під кутом 90о, то де слід шукати похідну вісь, як вона буде розміщуватися відносно вихідних площин, який її порядок і яка кількість площин наявна у кристалі:

а) вісь другого порядку, яка лежить на лінії перетину двох площин, у кристалі наявні дві вертикальні площини; 

б) вісь четвертого порядку, яка лежить на лінії перетину двох площин, у кристалі наявні дві вертикальні площини; 

в) вісь другого порядку, яка лежить на лінії перетину чотирьох площин, у кристалі наявні дві вертикальні площини

4. Які сингонії включає середня категорія: 

а) триклинну, тригональну, гексагональну; 

б) тетрагональну, ромбічну, кубічну; 

в) тригональну, тетрагональну, гексагональну.

5. Знайдіть формулу симетрії за міжнародним символами: 
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2m; 3m; m3m: 

а) Li42P; L3L2P; 
б) Li42L22P; L33P; 3L44L36L29PC; 

в) L34L23P; 

г) L44L25PC; 3L24L33PС; L33L23PC.
6. Назвіть прості форми, що містять по 12 граней: 

а) дитригональна біпіраміда, гексагональна біпіраміда, гексагональний трапецоедр, пентагондодекаедр, ромбододекаедр, тригональний скаленоедр; дігексагональна призма;

б) тригональна біпіраміда, дитригональна призма, гексагональна призма, тригонтритетраедр; 

в) гексагональна біпіраміда, тетраедр, гексагональний трапецоедр, ромбоедр, ромбододекаедр.

7. Який елемент симетрії буде виникати при взаємодії двох дзеркальних площин симетрії та дзеркальної площини і площини ковзкого відбиття, що перетинаються під кутом 45о: 

а) 4, 
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; 

б) 2, 4; 

в) 4, 
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.

8. Міжнародна символіка просторових груп кубічної сингонії: 

а) тип гратки Браве, координатна площина або вісь, 3, діагональна площина або вісь;

б)  тип гратки Браве, 3, діагональна площина або вісь, координатна площина або вісь;

в) тип гратки Браве, діагональна площина або вісь, координатна площина або вісь, 3.

9. За символом просторової групи визначити тип комірки Браве, сингонію, точкову групу та вказати розміщення елементів симетрії відносно кристалографічних осей І41/amd: 

а) об’ємноцентрована комірка, тетрагональна сингонія, 4/mmm (планаксіальний вид), вісь четвертого порядку співпадає з віссю Z , одна площина перпендикулярна до L4(4), друга площина паралельна боку основи комірки (квадрата), третя площина вздовж діагоналі цього квадрата; 

б) об’ємноцентрована комірка, тетрагональна сингонія, 4/mmm (планаксіальний вид), всі три площини симетрії перпендикулярні до кристалографічних осей; 

в) гранецентрована комірка, ромбічна сингонія, планаксіальний вид, площини симетрії перпендикулярні до кристалографічних осей.

10. Визначити число шарів у нижченаведеній упаковці АВСАВАВСАВАВС…: 

а) 5-шарова; 

б) 4-шарова; 

в) 6-шарова.

11. Зобразити на рисунку гномостереографічну проекцію ромбоедра, визначити елементи симетрії та вказати точкову групу:

а) 
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m; 

б) 3m;

в) 32.

12. Що називається поляризацією іонів: 

а) порушення кулястої форми іонів при їх взаємодії, що призводить до зменшення відстані між ними;

б) збереження кулястої форми іонів при їх взаємодії, що призводить до збільшення відстані між ними;

в) часткова деформація іонів, що призводить до збільшення відстані між ними.

13. Чому рівне число атомів у базицентрованій комірці? Як його розраховувати?

а) 1/8·8=1; 1/2·2=1 (2 атоми); 

б) 1/8·8=1; 1/2·6=3 (4 атоми); 
в) 1/4·12=3; 1/8·8=1 (4 атоми).

14. Які з наведених нижче даних відповідають структурі магнію:

а) гексагональна сингонія; просторова група Р63/mmc; 2 атоми на елементарну комірку; к.ч. 12; к.б. – гексагональний кубооктаедр;

б) гексагональна сингонія; просторова група Р63/mmc; 4 атоми на елементарну комірку; к.ч. 6; к.б. – тригональна призма; 

в) ромбічна сингонія; просторова група Рbnm; 2 атоми на елементарну комірку; к.ч. 12; к.б. – дігексагональна призма.

15. Встановити вид симетрії, який утворився при додаванні до центрального виду тетрагональної сингонії L4РC площини симетрії, розміщеної вздовж осі четвертого порядку. 

а) L42PC; 

б) L44PC; 

в) L44L25PC.

Варіант 4

1. Чим відрізняються інверсійні осі симетрії від простих осей обертання: 

а) відсутня операція обертання і присутнє відбиття у центрі симетрії; 

б) присутня операція обертання на певний кут і відсутня операція відбиття у центрі симетрії; 

в) присутня операція обертання на певний кут з послідуючим відбиттям у центрі симетрії;

г) присутня операція обертання на певний кут з послідуючим відбиттям у горизонтальній площині симетрії.

2. Правила нанесення на стереографічну проекцію похилих граней кристалу:

а) в центрі кола проекції відповідною позначкою (символом?); 

б) на колі проекції відповідною позначкою; 

в) всередині кола проекції відповідною позначкою.

3. Якщо в кристалі виявлено дві вертикальні площини симетрії, що перетинаються під кутом 45о, то де слід шукати похідну вісь, як вона буде розміщуватися відносно вихідних площин, який її порядок і яка кількість площин наявна у кристалі:

а) вісь другого порядку, яка лежить на лінії перетину двох площин; 

б) вісь четвертого порядку, яка лежить на лінії перетину вихідних площин, у кристалі наявні чотири вертикальні площини симетрії; 

в) вісь другого порядку, яка лежить на лінії перетину вихідних площин, у кристалі наявні чотири площини симетрії.

4. Які сингонії включає вища категорія: 

а) тетрагональну, гексагональну, ромбічну; 

б) тригональну, кубічну, гексагональну; 

в) кубічну.

5. Знайдіть формулу симетрії за міжнародним символами: 
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3m; m3; 4/m: 

а) 3Li44L36P; 3L24L3PС; L4PС. 

б) L44L24P; L33P; L4PC; 

в) 3Li44L36P; L33P; L44L2PРC.
6. Сформулюйте закон раціональних відношень параметрів: 

а) подвійні відношення параметрів граней складають цілі і порівняно невеликі цілі числа; 

б) відношення параметрів одиничної грані до параметрів даної грані є дробові числа; 

в) відношення параметрів двох граней є ряд парних чисел.

7. Який елемент симетрії буде виникати при взаємодії площини симетрії і трансляцією розміщеної під кутом α до неї: 

а) площина симетрії ковзкого відбиття віддалену від вихідної площини на 1/2Тsinα з величиною трансляції Тcosα; 

б) дзеркальна площина симетрії віддалена від вихідної площини на Тcosα; 

в) площина симетрії ковзкого відбиття паралельна вихідній площині з величиною трансляції 1/2Тsinα.

8. Міжнародна символіка просторових груп тригональної і гексагональної сингонії: 

а) тип комірки Браве, вісь вищого порядку, координатна площина або вісь, діагональна площина або вісь;

б) тип комірки Браве, вісь вищого порядку, площина симетрії вздовж короткої діагоналі ромба, площини симетрії вздовж довгої діагоналі ромба;

в) тип комірки Браве, вісь симетрії вздовж довгої діагоналі ромба, площини симетрії вздовж короткої діагоналі ромба.






9. За символом просторової групи визначити тип комірки Браве, сингонію, точкову групу та вказати розміщення елементів симетрії відносно кристалографічних осей F
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3m: 

а) гранецентрована комірка, кубічна сингонія, 
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3m (планальний вид), паралельно ребру елементарної комірки проходить вісь 
[image: image83.wmf]4

, а параллельно діагоналі грані – площина m; 

б) базицентрована комірка, тетрагональна сингонія, планальний вид, вісь 
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 лежить на перетині 4-х площин; 

в) гранецентрована комірка, тетрагональна сингонія, планальний вид,  три площини симетрії перпендикулярні до кристалографічних осей.

10. Визначити число шарів у нижченаведеній упаковці АВСАВАСВАВСАВАСВАВСАВА…: 

а) 7-шарова; 

б) 8-шарова; 

в) 5-шарова.

11. Зобразити на рисунку гномостереографічну проекцію тригональної призми, визначити елементи симетрії та точкову групу:

а) 3m; 

б) 
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m2;

в) 32.

12. Закономірності зміни поляризації іонів: 

а) поляризуємість зростає  із збільшенням іонного радіуса при однакових зарядах; у горизонтальних рядах періодичної системи і з зростанням  заряду поляризуємість зменшується, поляризаційна дія катіонів зростає із збільшенням заряду; катіони із зовнішньою електронною оболонкою інертного газу сильніші поляризатори, ніж катіони без неї;

б) при однакових зарядах іонів їх поляризуємість зменшується із збільшенням іонного радіуса; у горизонтальних рядах періодичної системи і з зростанням  заряду поляризуємість зростає; поляризаційна дія катіонів із зменшенням заряду зростає;

в) при різних зарядах іонів їх поляризуємість зменшується; у вертикальних рядах періодичної системи поляризуємість іонів зростає; іони з зовнішньою оболонкою інертного газу слабкіші поляризатори.

13. Чому рівне число атомів у об’ємноцентрованій комірці. Як його розраховувати?

а) 1/8·8=1; 1·1=2 (2 атоми); 

б) 1/2·6=3; 1/8·8=1 (4 атоми); 

в) 1/2·2=1; 1/8·8=1 (2 атоми).

14. Які з наведених нижче даних відповідають структурі натрій хлориду:

а) кубічна сингонія; просторова група Fm3m; по 4 іони (Na+ i Cl–) на елементарну комірку; к.ч. (Na+) = 6; к.ч. (Cl–) = 6; к.б. (для обох іонів) – октаедр;

б) кубічна сингонія; просторова група Ра3; по 2 іони (Na+ i Cl–)  на елементарну комірку; к.ч. (обох іонів) 4; к.б. (для обох іонів) – тетраедр; 

в) тетрагональна сингонія; просторова група І
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2d; по 4 кожного з іонів на елементарну комірку; к.ч. 6; к.б. – октаедр.

15. Встановити вид симетрії, який утворився при додаванні до центрального виду гексагональної сингонії L6РC площини симетрії, розміщеної вздовж осі шостого порядку. 

а) L66L27PC; 

б) L66PC; 

в) L46L2PC.

Варіант 5

1. Чому інверсійна вісь другого порядку (Li2, 
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) не використовується при описі симетрії кристалічних багатогранників?: 

а) тому, що вона може бути замінена дзеркальною площиною симетрії; 

б) тому, що вона може бути замінена простою віссю другого порядку; 

в) тому, що вона присутня у кристалах, які мають центр симетрії;

г) тому, що вона присутня у кристалах, які мають площину симетрії, перпендикулярну до осі другого порядку.

2. Як відрізнити на гномостереографічній проекції зображення верхніх і нижніх  граней кристалу:

а) ○ – верхня грань; × – нижня грань; 

б) × – верхня грань; ○ – нижня грань;

в) ○1 – верхня грань; Δ – нижня грань.

3. Якщо в кристалі виявлено дві вертикальні площини симетрії, що перетинаються під кутом 60о, то де слід шукати похідну вісь, як вона буде розміщуватися відносно вихідних площин, який її порядок і яка кількість площин наявна у кристалі:

а) вісь шостого порядку, яка лежить на лінії перетину двох вихідних площин, всього наявні в кристалі 6 площин симетрії; 

б) вісь шостого порядку, яка лежить на лінії перетину двох вихідних площин, у кристалі наявні 3 площини симетрії; 

в) вісь третього порядку, яка лежить на лінії перетину двох  вихідних площин, у кристалі наявні 3 площини симетрії.

4. Якими із наведених параметрів характеризується елементарний паралелепіпед ромбічної сингонії: 

а) α = β = γ = 90o; а ≠ b ≠ c; 

б) α = β; γ = 90o; а ≠ b ≠ c; 

в) α = β = γ ≠ 90o; а = b = c.

5. Що називається простою формою: 

а) сукупність граней однакової форми, зв’язаних елементами симетрії; 

б) сукупність граней різної форми, зв’язаних елементами симетрії; 

в) сукупність граней будь-якої форми.
6. Вказати зв'язок між символами h, k та i для кристалів тригональної і гексагональної сингонії: 

а) h + k = i; 

б) h – k = i; 

в) h + k = –i.

7. Який елемент симетрії буде виникати при взаємодії дзеркальної площини симетрії і перпендикулярної до неї трансляції: 

а) площина симетрії, паралельна до вихідної, і віддалена від неї в напрямку трансляції на половину періоду трансляції; 

б) площина ковзкого відбиття, паралельна до вихідної, і зміщена від неї на ¼ періоду трансляції; 

в) гвинтова вісь другого порядку, що проходить по бісектрисі кута між вихідною площиною та трансляцією.

8. Міжнародна символіка просторових груп тетрагональної сингонії: 

а) тип комірки Браве, вісь вищого порядку, координатна площина або вісь, діагональна площина або вісь;

б) вісь вищого порядку, тип комірки Браве, діагональна вісь або площина, координатна вісь або площина;

в) тип комірки Браве, координатна вісь або площина, діагональна вісь або площина, вісь вищого порядку.

9. За символом просторової групи визначити тип комірки Браве, сингонію, точкову групу та вказати розміщення елементів симетрії відносно кристалографічних осей Fm3m: 

а) гранецентрована комірка, кубічна сингонія, m3m (планаксіальний вид), одна площина m розміщена паралельно ребру елементарної комірки, друга площина m паралельно діагоналі грані; 

б) гранецентрована комірка, тригональна сингонія, планальний вид (3 m), вздовж осі третього порядку перетинаються три площини симетрії; 

в) об’ємноцентрована комірка, кубічна сингонія, m3m (планаксіальний вид), вздовж осі третього порядку перетинаються три площини симетрії.

10. Визначити число шарів у нижченаведеній упаковці АВСВСАСАВАВСВСАСАВААС…: 

а) 6-шарова; 

б) 9-шарова; 

в) 4-шарова.

11. Зобразити на рисунку гномостереографічну проекцію дітетрагональної призми, визначити елементи симетрії та вказати точкову групу

а) 4/mmm; 

б) 4/m; 

в) 4mm.

12. Координаційне число – це: 

а) число найближчих атомів (іонів), що оточують даний атом (іон) в кристалічній структурі;

б) число найвіддаленіших атомів (іонів), що оточують даний атом (іон) в кристалічній структурі;

в) число атомів (іонів), що входить до складу елементарної комірки.

13. Чому рівне число атомів у гранецентрованій комірці. Як його розраховувати?

а) 1/8·8=1; 1/2·2=1 (2 атоми); 

б) 1/8·8=1; 1/2·6=3 (4 атоми); 

в) 1/4·12=3; 1/2·2=1 (4 атоми).

14. Які з наведених нижче даних відповідають структурі α-Fe:

а) кубічна сингонія; просторова група Im3m; 2 атоми феруму на елементарну комірку; к.ч. 8; к.б. – куб;

б) кубічна сингонія; просторова група Im3m; 4 атоми феруму  на елементарну комірку; к.ч. 4; к.б. – тетраедр; 

в) тетрагональна сингонія; просторова група І4/mmm; 8 атомів феруму на елементарну комірку; к.ч. 6; к.б. – октаедр.

15. Встановити вид симетрії, який утворився при додаванні до інверсійної осі четвертого порядку Li4 площини симетрії вздовж цієї осі і вісь другого порядку, розміщену перпендикулярно Li4. 

а) Li4L2P; 

б) Li42L22P; 


в) Li4L22P.

Варіант 6

1. Якщо в кристалічному багатограннику виявлено дзеркальну площину симетрії і центр симетрії, то як буде розміщена похідна вісь, якого порядку вона може бути: 

а) вісь третього порядку, перпендикулярна до площини; 

б) вісь третього порядку, розміщена вздовж площини симетрії; 

в) вісь парного порядку (L2, L4, L6), розміщена перпендикулярна до площини;

г) вісь парного порядку (L2, L4, L6), розміщена вздовж площини симетрії.

2. Що називають кристалом:

а) кристали – тверді тіла, обмежені плоскими гранями; 

б) кристали – тверді огранені тіла природного або штучного походження, що характеризуються ґратчастою будовою;

в) кристали – тверді тіла будь-якої форми.

3. Якщо в кристалі виявлено дві вертикальні площини симетрії, що перетинаються під кутом 30о, то де слід шукати похідну вісь, як вона буде розміщуватися відносно вихідних площин, який її порядок і яка кількість площин наявна у кристалі:

а) L3 вздовж лінії перетину двох вихідних площин, всього наявні в кристалі 3 вертикальні площини симетрії; 

б) L6 вздовж лінії перетину двох вихідних площин, всього наявні в кристалі 6 вертикальних площин симетрії; 

в) L3 вздовж лінії перетину двох вихідних площин, всього наявні в кристалі 6 вертикальних площин симетрії.

4. Якими із наведених параметрів характеризується елементарний паралелепіпед триклінної сингонії: 

а) α = β = γ = 90o; а = b ≠ c; 

б) α ≠ β ≠ γ ≠ 90o; а ≠ b ≠ c; 

в) α = γ = 90o ; β ≠ 90o; а = b 90o c.

5. Як називаються прості форми, що містять одну та дві грані: 

а) моноедр, пінакоїд, діедр; 

б) моноедр, піраміда, тригон; 

в) діедр, призма, піраміда.
6. Визначити символ грані, яка на кристалографічних осях відтинає відрізки 
2а, 3b; 6c: 

а) (236); 
б) 321; 
в) (326).

7. Назвіть відкриті елементи симетрії: 

а) трансляції, площини повного відбиття, гвинтові осі; 

б) інверсійні осі, дзеркальні площини симетрії, центр інверсії; 

в) площини ковзкого відбиття, осі симетрії різних порядків, трансляції.

8. Міжнародна символіка просторових груп ромбічної сингонії: 

а) тип гратки Браве, площини симетрії перпендикулярні кристалографічним осям або осі симетрії паралельні кристалографічним осям;

б) тип гратки Браве, площини симетрії паралельні кристалографічним осям і осі симетрії перпендикулярні кристалографічним осям;

в) тип гратки Браве, осі і площини симетрії паралельні кристалографічним осям.

9. За символом просторової групи визначити тип комірки Браве, сингонію, точкову групу та вказати розміщення елементів симетрії відносно кристалографічних осей Р41212: 

а) примітивна комірка, тетрагональна сингонія, 422 (планальний вид), вісь (21) розміщена паралельно стороні основи елементарної комірки, друга вісь (2) розміщена вздовж діагоналі основи комірки; 

б) базицентрована комірка, тетрагональна сингонія, 4mm (планальний вид), вісь L4 (4) лежить на перетині 4-х площин; 

в) примітивна комірка, ромбічна сингонія, 222 (аксіальний вид), три осі другого порядку розміщені перпендикулярно до кристалографічних осей.

10. Визначити число шарів у нижченаведеній упаковці АВСАСВАВСАСВАВ…: 

а) 5-шарова; 

б) 4-шарова; 

в) 6-шарова.

11. Зобразити на рисунку гномостереографічну проекцію гексагональної біпіраміди, визначити елементи симетрії і вказати точкову групу.

а) 6mm; 

б) 6/mmm; 

в) 6/m.

12. Що називається координаційним багатогранником: 

а) це уявний багатогранник, який одержується шляхом з’єднання між собою центрів найближчих атомів (йонів), що оточують даний атом (йон);

б) це тип гратки Браве;

в) це багатогранник, який одержується шляхом з’єднання між собою центрів всіх атомів, що входять в елементарну комірку.

13. Вказати координати атома у примітивній комірці:

а) 000; 

б) 0 ½ ½ ; 

в) ½ ½ ½.

14. Які з наведених нижче даних відповідають структурі цезій хлориду:

а) кубічна сингонія; просторова група Рm3m; по одному з кожного йона на елементарну комірку; к.ч. (для обох йонів) 8; к.б. (для обох йонів)– куб;

б) кубічна сингонія; просторова група Fm3d; по 4 з кожного йону на елементарну комірку; к.ч. (для обох йонів) 4; к.б. (для обох йонів) – тетраедр; 

в) ромбічна сингонія; просторова група Рmna; по 4  атоми кожного з йонів на елементарну комірку; к.ч. (для обох йонів) 6; к.б. (для обох йонів) – октаедр.

15. Встановити вид симетрії, який утворився при додаванні до примітивного виду кубічної сингонії 3L24L3 центру симетрії. 

а) 3L24L33PС; 
б) 3L24L3С; 

в) 3L24L3PС.

Варіант 7

1. Якщо в кристалі виявлено дві вертикальні площини, що перетинаються під кутом 90о і 60о, то де слід шукати похідну вісь і як вона буде розміщена відносно вихідних площин, який її порядок і яка кількість вертикальних площин буде існувати в такому кристалі. 

а) L2, L3 та 2Р і 3Р (вертикально) (відповідно); 

б) L4, L6 та 4Р і 6Р (вертикально) (відповідно); 

в) L2, L3 та 4Р і 3Р (вертикально) (відповідно);

г) Lі4, L3 та 2Р і 3Р (вертикально) (відповідно).

2. Що називають вузловим рядом:

а) сукупність вузлів у будь-якому напрямку, що розміщені на однакових віддалях; 

б) сукупність вузлів у двох напрямках, що перетинаються під певним кутом;

в) сукупність вузлів в двох паралельних напрямках.

3. Вказати, які з наведених нижче видів симетрії включають тільки планальні:

а) m; mm; 4/m; 622; 

б) 2/m; mmm; 6/m; m3;

в) mm; 4mm; 3m; 
[image: image88.wmf]4

3m.

4. Якими із наведених параметрів характеризується елементарний паралелепіпед моноклінної сингонії: 

а) α = γ = 90o; β = 90o;  а ≠ b ≠ c; 

б) α ≠ β ≠ γ ≠ 90o; а = b ≠ c; 

в) α = β = γ = 90o ; а ≠ b ≠ c.

5. Які призми зустрічаються серед 47 простих форм: 

а) ромбічна, тригональна, дітригональна, тетрагональна, дітетрагональна, гексагональна, дігексагональна; 

б) ромбічна, тригональна, тетрагональна, гексагональна; 

в) дітригональна, дітетрагональна, дігексагональна.
6. За правилом перехресного множення визначити символ ребер, що лежить на перетині двох граней із символами (320) і (110): 

а) [001]; 

б) [430]; 

в) [320].

7. Вказати точкові групи гратки Браве для різних сингоній: 

а) 
[image: image89.wmf]1

; 2/m; mmm; 4/mmm; 
[image: image90.wmf]3

m; 6/mmm; m3m; 

б) m; 2 m ;2/m; 4m; 
[image: image91.wmf]3

m; 6/mmm; m3; 

в) 1; m m; 3m; 4/m; 
[image: image92.wmf]6

2m; 
[image: image93.wmf]4

3m; m3m.

8. Міжнародна символіка просторових груп триклинної та моноклінної сингонії: 

а) тип гратки Браве і наявний елемент симетрії;

б) наявні елементи симетрії та тип гратки Браве;

в) тип гратки Браве.

9. За символом просторової групи визначити тип комірки Браве, сингонію, точкову групу та вказати розміщення елементів симетрії відносно кристалографічних осей Р6mm: 

а) примітивна комірка, гексагональна сингонія, 6mm (планальний вид), одна площина розміщена паралельно довгій діагоналі ромба, друга площина паралельно короткій діагоналі ромба; 

б) примітивна комірка, тригональна сингонія, 6mm (планальний вид), дві площини симетрії – паралельно довгій діагоналі ромба, друга перпендикулярно довгій діагоналі ромба; 

в) базицентрована комірка, гексагональна сингонія, 6/m (центральний вид), площина симетрії розміщена паралельно довгій діагоналі ромба.

10. Яке співвідношення у щільних упаковках куль між числом октаедричних і тетраедричних порожнин: 

а) 1:2; 

б) 1:1; 

в) 2:1.

11. Зобразити на рисунку гномостереографічну проекцію тригонтритетраедра, визначити елементи симетрії та вказати точкову групу.

а) 
[image: image94.wmf]4

3m; 

б) 432;

в) m3m.

12. Що називається ізоморфізмом: 

а) це здатність хімічно і геометрично близьких атомів іонів заміщувати один одного в кристалічній решітці, утворюючи кристали змінного складу;

б) це здатність різних атомів взаємозаміщуватися в кристалічній структурі;

в) це здатність різних атомів вкорінюватися у кристалічні структуру.

13. Вказати координати атома у базицентрованій комірці типу С:

а) (0 0 0); (½ ½ 0); 

б) (½½ 0); (½ ½ ½); 

в) (0 0 0); (½ ½ ½).

14. Які з наведених нижче даних відповідають структурі алмазу:

а) кубічна сингонія; просторова група Fd3m; 8 атомів Карбону на елементарну комірку; к.ч. 4; к.б. – тетраедр;

б) тетрагональна сингонія; просторова група І
[image: image95.wmf]4

m2; 4 атоми Карбону на елементарну комірку; к.ч. 4; к.б. – тетраедр; 

в) ромбічна сингонія; просторова група Fmmm; 6 атомів Карбону на елементарну комірку; к.ч. 4; к.б. (для обох йонів) – тетраедр.

15. Встановити вид симетрії, який утворився при додаванні до примітивного виду кубічної сингонії 3L24L3 осі другого порядку, розміщених перпендикулярно до осей третього порядку. 

а) 3L24L34L2; 

б) 3L44L36L2; 

в) 3L24L36P.

Варіант 8

1. Якщо в кристалі виявлено дві вертикальні площини, що перетинаються під кутом 45о і 30о, то де слід шукати похідну вісь і як вона буде розміщена відносно вихідних площин, який її порядок і яка кількість вертикальних площин буде існувати в такому кристалі. 

а) L4, L6 та 4Р і 6Р (вертикально) (відповідно); 

б) Lі4, Lі6 та 2Р і 3Р (вертикально) (відповідно); 

в) Lі4, L6 та 2Р і 6Р (вертикально) (відповідно);

г) L4, Lі6 та 4Р і 3Р (вертикально) (відповідно).

2. Що називають плоскою сіткою:

а) сукупність двох попарно-паралельних вузлових рядів, що містяться в одній площині;

б) сукупність двох вузлових рядів, що перетинаються під певним кутом;

в) сукупність двох плоских сіток, що розміщені попарно-паралельно.

3. Вказати, які з наведених нижче видів симетрії включають тільки планаксіальні види:

а) 4mm; mm; 
[image: image96.wmf]3

m; 6/mmm; 

б) mmm; 4/mmm; 6/mmm; m3m; 
[image: image97.wmf]3

m;

в) 4/m; m3; 3m; 
[image: image98.wmf]4

2m.

4. Якими із наведених параметрів характеризується паралелепіпед тетрагональної сингонії: 

а) α ≠ β ≠ γ = 90o;  а = b = c; 

б) α = β = γ = 90o; а = b ≠ c; 
      
в) α = β = γ = 60o ; а = b = c.

5. Які тетраедри зустрічаються серед 47 простих форм: 

а) тригональний, тетрагональний, гексагональний; 

б) ромбічний, тетрагональний, кубічний; 

в) ромбічний, моноклінний, гексагональнаий.
6. За правилом перехресного множення визначити символ грані, обмеженої двома ребрами із символами [
[image: image99.wmf]1

20] і [122]: 

а) [042]; 


б) [21
[image: image100.wmf]2

]; 


в) [
[image: image101.wmf]1

42].

7. Вказати число вузлів та їх координати в об’ємноцентрованій та базицентрованій комірці: 

а) 2 (½ ½ ½); 2 (0 0 0); (½ ½ 0); (відповідно)

б) 2 (0 0 0) (¼ ½ ¼); 4 (0 0 0) (½ ¼ ½) ; (½ 0 ½)(відповідно)

в) 1 (0 0 0); 2 (½ ½ ½) (0 ½ ½)(відповідно).

8. Визначити відстань між двома атомами кубічної комірки з координатами    (½ ½ ½) та    (¾ ¾ ¾), параметр комірки а: 

а) 
[image: image102.wmf]3

2

a

;

б) 
[image: image103.wmf]4

3

a

;

в) 
[image: image104.wmf]3
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a

.

9. За символом просторової групи визначити тип комірки Браве, сингонію, точкову групу та вказати розміщення елементів симетрії відносно кристалографічних осей Р63/mсm: 

а) примітивна комірка, гексагональна сингонія, 6/mmm (планаксіальний вид), одна площина розміщена перпендикулярно до осі L6 (6), друга площина паралельно довгій діагоналі ромба, третя площина паралельно короткій діагоналі ромба; 

б) примітивна комірка, гексагональна сингонія, 6mm (планальний вид), одна площина паралельна довгій діагоналі ромба, друга перпендикулярно до цієї діагоналі; 

в) примітивна комірка, тригональна сингонія, 
[image: image105.wmf]3

m (планаксіальний вид), дві площини симетрії паралельно довгій і короткій діагоналі ромба.

10. Формула для розрахунку коефіцієнта заповнення простору (коефіцієнта компактності в структурі): 

а) 
[image: image106.wmf]%
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, де n – число куль в елементарній комірці;

в) 
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11. Зобразити на рисунку гномостереографічну проекцію ромбододекаедра, визначити елементи симетрії та вказати точкову групу.

а) m3; mm; 

б) m3m;

в) 
[image: image109.wmf]4

3m.

12. Умови ізоморфного заміщення атомів: 

а) розміри структурних одиниць відрізняються не більше, ніж на 15%; для хімічних сполук умовою виникнення досконального ізоморфізму є однакова просторова група, еквівалентні правильні системи точок та близькі параметри елементарних комірок, однаковий заряд йонів;

б) радіуси атомів (йонів) рівні, однакова сингонія хімічних сполук, різниця між зарядами йонів близько 10%;

в) розміри структурних одиниць різні, хімічні сполуки подібні за типом хімічного зв’язку, заряд йона, що виступає замісником, є меншим від заряду йона, якого він заміщає.

13. Вказати координати атомів у об’ємноцентрованій комірці:

а) (0 0 0); (½ ½ ½);
б) (½½ 0); (½ ½ ½); 
в) (½ 0 0); (½ 0 ½).

14. Які з наведених нижче даних відповідають структурі сфалериту ZnS:

а) кубічна сингонія; просторова група F
[image: image110.wmf]4

3m; число кожного з атомів у елементарній комірці 4; к.ч. (обох атомів) = 4; к.б. (кожного з атомів) – тетраедр;

б) кубічна сингонія; просторова група Fd3m; число кожного з атомів у елементарній комірці 6; к.ч. (обох атомів) = 6; к.б. (кожного з атомів) – октаедр; 

в) ромбічна сингонія; просторова група Fddd; число кожного з атомів у елементарній комірці 4; к.ч. (обох атомів) = 4; к.б. (кожного з атомів) – тетраедр.

15. Встановити вид симетрії, який утворився при додаванні до аксіального виду кубічної сингонії 3L44L36L2 центру інверсії С. 

а) 3L44L36L2С; 

б) 3L44L36L2 РС; 

в) 3L44L36L29PС.

Варіант 9

1. Якщо в кристалі виявлено дві горизонтальні осі другого порядку, що перетинаються під кутом 90о, то де слід шукати похідну вісь, як вона буде розміщена відносно вихідних площин, який її порядок і яка кількість осей другого порядку наявна у кристалі. 

а) L2 перпендикулярно до вихідних осей, всього в кристалі буде 3L2; 

б) L4 перпендикулярно до L2 та 4 L2 всього в кристалі буде 4L2; 

в) Lі4 перпендикулярно до вихідних осей L2, всього в кристалі буде 2L2;

2. Які напрямки називають одиничними і які симетрично рівними:

а) одиничний – який в кристалі не повторюється; симетрично рівні – повторюються у кристалі кілька разів; 

б) кожен із напрямків не повторюється у кристалі;

в) і одиничні і симетрично-рівні повторюються у кристалі кілька разів.

3. Складіть міжнародні символи наступних видів симетрії: 3L2, L44L25PС, 3L24L33PС:

а) 222; 4/mmm; L33P; 

б) 2/m; 4/mmm; m3;

в) 222; 4/mmm; m3.

4. Якими із наведених параметрів характеризується паралелепіпед кубічної сингонії: 

а) α = β = γ = 90o;  а ≠ b ≠ c; 

б) α = γ = 90o; β ≠ 90o а = b = c; 

в) α = β = γ = 60o ; а = b = c.

5. Які піраміди зустрічаються серед 47 простих форм: 

а) ромбічна, тригональна,  тетрагональна, гексагональна,  кубічна; 

б) ромбічна, тригональна, дітригональна, тетрагональна, дітетрагональна, гексагональна, дігексагональна; 

в) моноклінна, ромбічна, тригональна, кубічна.
6. За правилом перехресного множення визначити символ ребра, що лежить на перетині двох граней із символами (001) і (111): 

а) [
[image: image111.wmf]1

10]; 

б) [101]; 

в) [112].

7. Вказати число вузлів та їх координати в примітивній та базицентрованій комірці: 

а) 1, (000) 2 (000) (½ ½ 0); (відповідно)

б) 8, всі координати (1 1 1); 4 (0 0 0) (0 ¼ ½) ; (½ 1 0) (½ ½ ½);

8. Визначити міжатомну відстань між точками з координатами (000) та (½ ½ ½) для кубічних кристалів з параметром комірки а : 

а) 
[image: image112.wmf]2
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a

; 



б) 
[image: image113.wmf]4
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в) 
[image: image114.wmf]3

2

a

.

9. Розподіл гранецентрованих комірок по сингоніях: 

а) ромбічна і кубічна; 

б) моноклінна і тетрагональна; 

в) ромбічна і гексагональна.

10. Визначити число шарів у щільній упаковці АВСАСАВСВСАВАВСАСАВСВССАВА…: 

а) 10-ти шарова; 

б) 9-ти шарова; 

в) 12-ти шарова.

11. Зобразити на рисунку гномостереографічну проекцію тригонтриоктаедра, визначити елементи симетрії та вказати точкову групу.

а) m3; 

б) m3m;

в) 3m.

12. Типи твердих розчинів: 

а) тверді розчини заміщення, вкорінення та віднімання;

б) тверді розчини заміщення, додавання та віднімання;

в) тверді розчини впорядкування, розупорядкування, вкорінення.

13. Вказати координати атомів у гранецентрованій комірці:

а) (0 0 0); (½ ½ 0); (½ 0 ½);(0 ½ ½);

б) (½½ 0); (½ ½ ½); (0 0 ½);(¼ ½ ½);

в) (½ ½ ½); (0 ¼ 0); (¼ ¼ ¼); (½ 0 ½).

14. Які з наведених нижче даних відповідають структурі куприту Cu2O:

а) кубічна сингонія; просторова група Рn3m; число атомів Cu у елементарній комірці 4; число атомів O у елементарній комірці 2; к.ч. атомів O = 4; к.ч. атомів Cu = 2; к.б. (O) – тетраедр; к.б. (Cu) – гантель;

б) кубічна сингонія; просторова група Р m 3; число атомів Cu у елементарній комірці 8; число атомів O у елементарній комірці 4; к.ч. атомів O = 4; к.ч. атомів Cu = 8; к.б. (O) – тетраедр; к.б. (Cu) – куб; 

в) тетрагональна сингонія; просторова група Р4mmm; число атомів Cu у елементарній комірці 4; число атомів O у елементарній комірці 2; к.ч. атомів O = 4; к.ч. атомів Cu = 2; к.б. (O) – тетраедр; к.б. (Cu) – гантель.

15. Встановити вид симетрії, який утворився при додаванні до примітивного виду кубічної сингонії 3L24L3 площини симетрії вздовж осей третього порядку. 

а) 3L24L36Р; 

б) 3L24L34Р; 

в) 3L44L36L2.

Варіант 10

1. Якщо в кристалі виявлено дві горизонтальні осі другого порядку, що перетинаються під кутом 45о, то де слід шукати похідну вісь, як вона буде розміщена відносно вихідних площин, який її порядок і яка кількість осей другого порядку наявна у кристалі. 

а) L4 та 4L2 перпендикулярно до L4; 

б) Lі4  та 4L2 перпендикулярно до L4; 

2. Складіть міжнародні символи наступних видів симетрії: L2РC; L33Р; L44L2;

а) 2/m; 3m; 422; 

б) 2mm; 3m; 4mm;

в) mmm; m3; 
[image: image115.wmf]4

2m.

3. Вказати, які із наведених нижче видів симетрії містять тільки центральні види:

а) 4/m; m3; 6/m; 
[image: image116.wmf]3

; 

б) mm; 
[image: image117.wmf]4

2m; 
[image: image118.wmf]4

3m; 4/mmm;

в) mmm; 4/m; 3m; 
[image: image119.wmf]6

2m.

4. Якими із наведених параметрів характеризується паралелепіпед гексагональної сингонії: 

а) α = β = γ ≠ 90o;  а = b ≠ c; 

б) α = β = 90o; γ = 120o а = b ≠ c; 

в) α = β = γ = 90o ; а = b = c.

5. Які трапецоедри зустрічаються серед 47 простих форм: 

а) тригональний, тетрагональний, гексагональний; 

б) ромбічний, тригональний, кубічний; 

в) моноклінний, тригональний, кубічний.
6. За правилом перехресного множення визначити символ грані обмеженої двома ребрами із символами [
[image: image120.wmf]1

10] і [001]: 

а) (110); 

б) (
[image: image121.wmf]1

11); 

в) (0
[image: image122.wmf]1

1).

7. Вказати число вузлів  у примітивних та гранецентрованих комірках: 

а) 1, 6 (відповідно); 

б) 1, 4 (відповідно);

в) 8, 6 (відповідно).
8. Яка формула використовується для розрахунку відстані між атомами в триклінній сингонії: 

а) d2AB = Δx2+Δy2+Δz2+2 ΔxΔy соsγ+2 Δy Δz соsα+2 ΔzΔx соsβ, 
де Δx=а(хА–хВ);      Δy=b(yА–yВ); Δz=c(zА–zВ);

б) d2AB = x2+y2+z2–2 ΔxΔy соsγ+2 Δx Δz соsβ– ΔxΔy соsα, 
де Δx=а(хА–хВ); Δy=b(yА–yВ); 

в) d2AB = Δx2+Δy2+Δz2–Δx2соsγ+Δy2Δz соsβ+Δz2соsα.
9. За символом просторової групи Fddd вказати тип решітки Браве, сингонію, точкову групу та розміщення елементів симетрії відносно кристалографічних осей: 

а) гранецентрована комірка, ромбічна сингонія, mmm (планаксіальний), три площини симетрії розміщені перпендикулярно до трьох кристалографічних осей; 

б) базицентрована комірка, моноклінна сингонія, m (планальний), три площини симетрії розміщені вздовж трьох кристалографічних осей; 

в) гранецентрована комірка, тетрагональна сингонія, 4mm (планальна), площини симетрії розміщені вздовж кристалографічних осей.

10. Який із вказаних коефіцієнтів заповнення простору відповідає найщільнішій кубічній і гексагональній упаковці: 

а) 74 %; 

б) 60,5 %; 

в) 68 %.

11. Зобразити на рисунку гномостереографічну проекцію тетрагонального скаленоедра, визначити елементи симетрії та вказати точкову групу.

а) 4mm; 

б) 
[image: image123.wmf]4

2m;

в) 4/mmm.

12. Що називається поліморфізмом: 

а) властивість деяких речовин існувати в кількох кристалічних фазах, що відрізняються по симетрії структури і властивостям;

б) властивість різних речовин існувати в одній кристалічній фазі;

в) властивість деяких речовин належати до однієї сингонії.
13. Вказати формулу для розрахунку числа формульних одиниць в елементарній комірці:

а) 
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б) 
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в) 
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де ρ – питома вага речовини; N – число Авогадро; V – об’єм елементарної комірки;  M – молярна маса речовини;
14. Які з наведених нижче даних відповідають структурі CaF2:

а) кубічна сингонія; просторова група Fm3m; число атомів Ca у елементарній комірці 4; число атомів F у елементарній комірці 8; к.б. (F) – тетраедр; к.б. (Ca) – куб; 

б) кубічна сингонія; просторова група Fd3; число атомів Ca у елементарній комірці 2, число атомів F у елементарній комірці 4; к.ч. для обох атомів 4; к.б. для обох атомів – тетраедр;
15. Встановити вид симетрії, який утворився при додаванні до примітивного виду гексагональної сингонії L6 площини симетрії, розміщеної вздовж даної осі. 

а) L66Р; 

б) L6Р; 

в) L66L26PC.
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