SPIS TRESCI

PrZEAMOWE oottt e st e e e ettt e eane e et e e anbn e e nnnes u
1 POAStaWOWE Prawa i POGIA  ..occceiiiiiieeeeeiiiiiiieiee e e e e s e et e e e e e s s st a e e e e e e e e e sntbbaraeaaaeeeaaans 13
11, Siet krystaliczna i Si€@ PrzesStrZENNa ......coeeiireeee it 13
12. Osie krystalograficzne i jednostki osiowe 17
13. Sciana jednostkowa i StOSUNEK 0SIOWY.........ccvevirereereriereeeaen, 18
14. Uktady KrystalografiCZNe ..........oooeiiiiiiiiiiiiee et e e 20
15 Wezly, proste i pfaszczyzny w sieciach przestrzennych..........cccccceeeeiiiiiiiiiienie e, 23
L5, 0 WEZEY e a e e et e e e e e e e raaaraaeeasnaees 23
15,2, PrOSIE ittt e e e e e e e e e e e e 25
153, PRASZCZYZNY  cooiieiiiceeee et a e e e e annaes 26
15.4. Proste i ptaszczyzny w uktadzie heksagonalnym.............cccuviieiiieiiiniiiiiiieen e, 31
16. Pas plaSZCzZyZN — PraWi PASOWE. ... ..uuuuieiieeeeaaiuitieieaaaaaaaaaantneeaaaeaaaantaeeeeeaaaesaaannnees 33
17. Wazniejsze wzory KrystalografiCzZne.........oooeeeeiiiiii e 35
1.7.1. Katy miedzy pRaSZCZYZNAMI ....ccociiiiiiiiiiiee et 35
1.7.2. Objetos¢ komorki elementarnej 36
1.7.3. Odlegtaici MigdZYWEZIOWE .....ovvveeeeiiiiiiiiiiieee e 36
1.7.4. Odlegtaici miedzyplaszCzyzZnOwe .........ccccoeveciviviveieeeeeeninins 36
18. Rachunek wektorowy i macierzowy w krystalografii 38
18.1. Krystalograficzne uktady osi wspéydnych ...................... 38

1.8.2. Przestrzé OQWIOINA ..ooceeeiiiiiiiiieiiiie ettt e

1.8.3. Rachunek macierzowy

19, Programy KOMPULEIOWE .....cccouuiiieiiiiie ettt e ettt e st e st e et e et e e e snbn e e s naneeas

19.1. Uklady krystalograficzne. Wskaikowanie kierunkéw i ptaszczyzn krystalograficz
(0177 o T PP RPN 65
1.9.2. Obliczenia KrystalografiCzZne..........ocueeeiiiiiie e 66
S RIS = o 1o L o 1 - TP ERPR R 68
O O oY o 7= OO 68
2. Projekcja sferyczna, cyklograficzna, stereografEEZmnomoniczna ........cccccocvveeeenivenennns 84
2.1, ProjeKCja STEIYCZNA ...coiiiiiiiiiee et e e e e 84
2.2. Projekcja cyklograficzna i stereografiCzna.............eeeeiiiiiiiiiiiiiiie e 85

2.3. Okreslenie pot@enia punktu na projekcji sferycznej, cyklograficznstereograficznej 87



24.
25.
2.6.
27.

28.
29.
210

Projekcja 0si krystalografiCZnyCh ..........cooooi e 93
Projekcja ptasSzCzyZny PASOWE)........uuuiiiiia it e et e et e e e e e eeeeas 93
Stereograficzne projekcje standardowe monoKrySBtatQ.............ccvveeeiceieeriiiereriiieeeenns 95
Operacje Na SIAtCE WUITA.......eiiiii e e e e e e 97
2.7.1. Wyznaczanie punktéw o danych wsp@dnych lkgtowych ..........cccceviviieeeeninnn, 97
2.7.2. POMIAT EOW oo e e a e aaa s 99

2.7.3. Wyznaczenie projekcji stereograficznej ptaszczyay zmianie ptaszczyzny projekcji 100
2.7.4. Konstrukcja matych két na projekcji, repreagatych miejsca geometryczne
punktow rownoodlegtych d&owo od danego punktu
Projekcja gnomoniczna
Program komputerowy
B @12 o - OO

. Symetria w morfologii krysztatdw. Grupy punKtOWe...........cccueveeiiiiieeeniiieee e 122

31. Symetria wzg¢dem punktu —srodek symetrii ..............
3.2. Symetria wzg¢dem prostej — Osymetrii - .......cccveennnen.
3.3. Symetria wzgjdem plaszczyzny — plaszczyzna symetrii
34. Osie iInWersyjne ............c.o.....
3.5. Projekcje elementéw symetrii.....
3.6. Kombinacje elementéw symetrii
3.6.1. KOMbINACJE OSI SYMELTIT ooiuvvviiiiiiieei ittt e e r e e e
3.6.2. Kombinacje osi symetrii §rodka symetrii
3.6.3. Kombinacje osi symetrii i 0Si inWersyjnyCh........ccccccooiviiiiiiiiieei e
3.7. Grupy punktowe — KIasy SYMELrii .....cocccuuiiiiiiieeie ittt
3.8. POStaCie KIYSZIAalOW  oocoviiiiiiiii i e
3.8.1. Przeghd postaci krysztatow w uktadach krystalograficznyak przyporzdko
wanych im Klasach SYMEtril........oooi i 148
3.8.2. Okreslenie klasy symetrii KrySZEatOw...........cocuviiiiiiiiiiiiie e 167
3.8.3. Postacie enanCjomMOrfiCZNE. ... .....uuiiiiiii et 169
3.8.4. POKIO] KIYSZEA OW.......eeeeiiiiie ettt e e s enee e e eneee e e nes 171
3.9. Elementy symetrii i grupy punktowe wegjiu MacierZOWYMm ........ccccceeeeviivvivrereeeesinsinnnns 172
3.9.1. SIOAEK SYMELTIT  vovieeeeeeeeeieeceeee ettt ee ettt ea e et aeeeeeeas 173
3.9.2. PYaSZCZYZNY SYMEITIT coiveiiiiiiiiiiec ettt e e e e e e e e s e e e e e e eeeaan 174
B A @ 1 (=YY 11 ] 1 4 T PRI 177
3.9.4. OSIE INWEISYJNE ...uitiiiiieeeei ittt e e e e e s ee et e e e e e se st eteaaeeessstbaaeeeeaaesessnnssbaraaeeas 181
3.9.5. GrUPY PUNKIOWE ..uiiiiiiiiieeiieiiiiiieiee e e e e s ettt e e s e sttt e e e e e e e s e s aatba e e e e e e e e s e esnnaaeeees 182
3.10. Opis programu KOMPULEIOWEGO . ...ccceeiiirriiiieiieeeeesiiiiereereeeesssantrereeeeessssssnsneeeaaaesannns 186
3.10.1. Elementy symetrii i grupy PUNKIOWE........cceeeeiiiiiiiiiiieee et e e ee s e 186
3.10.2. POStacie pProste i ZHDNE ......ccccvviiiiieie et e e e 187
3L CWICZEMIA  cvveviieceeecececie ettt ettt a bbb bbb s bbbt en e 188
. Symetria w budowie wewtrznej ciat krystalicznych. Grupy przestrzenne.................. 198
4.1. Translacja. Komorki elementarne Bravais'go
4.2. Proste grupy PrZeStIZEINNE.......iiiciiiiiieiiit ettt
4.3. Symetria w budowie wewtrznej ciat krystalicznych
43.1. Osiesrubowe .......ceeeeeeeennn.n.
4.3.2. Plaszczyznylizgowe ...............
A4, GIUPY PIZESIIZEINE ettt e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e aeaaaaaaaaaaaeaeateetteteteeeeeeeeesessssnnnnennnnnes
4.5. Punkty SYMetryCznie rOWNOMEBEE  ......ooveiieiieeeeiiiieeeeieeeessrteeeeesseeeessneeeeessneeeeesnneneeesnees
4.6. Charakterystyka grup przestrzennych w gidzynarodowych tablicach krystalograficz

017/ TP 220



4.7. Wstep do analitycznego g¢ia grup przestrzennyCh.......cooioiiiiiiiieeieniiiiieee e
4.7.1. Analityczny opis osérubowych i ptaszczyzglizgowych .........ccccceviiiiieciiiieens
4.7.2. Generowanie nowych elementéw symetrii w wyniku slagji

4.8, CWICZENIA  ceoeeveeeeieeeeeeeeeee ettt emeee et e et ae ettt e et e et et et e aetean s et e tet e s s et et eae s et eteen s s enn

. Klasyfikacja ciat krystalicznych. Typy STrUKEUT.........coooiiiiiiiii e 243
5.1. Klasyfikacja ciat krystalicznych oparta naaganiach chemicznych.............ccccccovivieen. 243
5.2. Klasyfikacja ciat krystalicznych oparta na sktadzkeemicznym i stosunkach stechiome-

L1041 Y{o] OO PPRTPT 246
5.3. Klasyfikacja struktur wedtug symboliki Pearsona 248
54. Liczba koordynacyjna. Wiekzian koordynacyjny 251
55. Promienie atomMOWE i JONOWE.........uuiiiiiiiiiieiiiiiiee ettt sttt e e e eneeee s 253
56. Zwarte przestrzenne utenie kut o jednakowym promieniu
5.6.1. Zwarta warstwa heksagonalna..........cccccceeeeeeiiiiiiiiiineeeeeen,
5.6.2. Zwarte przestrzenne Wenie KUt ..........ccoooiiiiiiiiic e
BU8.3. LUKI oottt e e
5.7. Regularne przestrzennie centrowanezatue kut
5.8. Struktury pierwiaStkOw .........cccccoceeeriiieeiniine e
5.8.1. StrukturaA\ —typ MIEAZI .eoeeeiiiiiiieieee e
5.8.2. StrukturaA2 — typ WOIframu O ....oooiiii e
5.8.3. StrukturaA3 — tYP MAGNEZU ..eoeieiiiiiiiiieiiee ettt e e e e e e e e neeeeeeeaaaeeas
5.8.4. StrukturaA4 — typ diamentu ....occcviiieiieee e
5.85. StrukturaA9 —typ grafitl ..ooooooiiiiieece e
B.8.6. FUIIBIENY  oeeeiiiie ettt e e e e e e e e et e e e e e e s satanbaeeeeaeeeaanees
5.9. Struktury ZWBZKOW AB ...ttt e e e e e a e e e e s e
5.9.1. Struktura Bl — typ chlorku sodu, NaCl.........ccccccieeiiiiiiiiiee e
5.9.2. Struktura £2 — typ chlorku cezu, CSCl........iviiiiiiiiiiiiiiiiiiiee e
5.9.3. Struktura B3 — typ sfalerytu (blendy cynkowej), ZnS
5.9.4. Struktura B4 — typ WUICYIU, ZNS.....uuiiiiiiiieiiiiiiiiiiieee et e e e s e n e e
5.10. StrUKLUTY ZWBZKOW ABy . oottt ettt
5.10.1. Struktura Cl — typ fluorytu, CaF .
5.10.2. StrukturaC2 — typ PIrytu, FES i
5.10.3. Struktura C4 — typ rutylu, Ti@ ..oeeiiiiiiiiiiiiece e
5.11. Struktury zwizkoéw o bardziej ztoonym sktadzie chemicznym BeX, ovvvevvcieeeiinnennn. 291
511.1. StrukturaE2, —typ perowskitu, CaTi@ .......ccccooeiriiiiiiiiiiiiee e 291
5.11.2. StrukturaH\; — typ spinelu, ABOy ..oooooeiiiiieeeeee e 294
5.12. Struktury zwizkéw z wigcej niz dwoma rodzajami atomoéw i wyoglsnionymi kom
pleksami anionowymi lub KatioNOWymMifB, X ; .ooeeeiiiiiiiiiiiiiiie e 296
5.12.1. StrukturaGO, —typ kalcytu, CaC@, A[BX3] oeiiiiiiiiiiiiieie e 297
5.12.2. Struktura Jlj—typ sz&iochloroplatynianu potasu, kPtCls], A,[BXg] . . . 298
5.13. Program OpiSWCY tyPY StIUKIUT ..eeiiiiiiiii e 299
B.1A. CWICZENMIA  vovvveeeeetieeeteteeteteee ettt ae ettt e st e s et e se et et e e esete et etesseseten et etessateneans 301

. Rzeczywista budowa ciat KrystaliCZnyCh.........cccceoiiiiiiiiiiii e 311
6.1. Defekty PUNKIOWE ......eeieieee ettt e e e e e eeeeeee s 313
6.2. ROZIWOTY STAIE  ..eviiiiiiiiii ittt e e s e e e e e e s e et e e e e e e e s se bt reeeaeesensannnes 316

6.2.1. ROZIWOrY POUSTAWIENIOWE ... .uvviiiiiieeeieiiiiiieiee e e e e s eeree e e e e e e st e e e e e e s e e saabraaeeeeas 317
6.2.2. ROZIWOIY MEAZYWEZIOWE ...eeiiiiiiiiieee e e ettt e e e e e s s be e e e e e e e s e e e e e e s e e aneeeeas 318
6.2.3. ZWigzKi NieStEChIOMELIYCZNE ...voviiiiiiiiiiee e 319
6.3. Defekty lINIOWE — dYSIOKACIE .. .uvvviiiiieeeiiiiiiiiee et e e e e e e e 320

6.3.1. Geometria dYSIOKAC] - ..uveeeereeeiiiiei e e e e 320



6.3.2. Reakcje midzy dySIOKACIAMI  .....ooiiiiiiiiiiiei e

6.3.3. RUCH AYSIOKAC)T  ..eeiiieeeiie e
6.4. Defekty ptaszczyznowe (powierzchniowe) ..
6.4.1. Granice ISKOKIIOWE  ....oiiiiii it e e
6.4.2. Granice SZEeroKGROWE  .......ooiiiiiiiiiitiee et e e e e e e e e
6.4.3. Granice bliniacze
6.4.4. BIedY UHOZENIA  ....eeiiiiiiiiiiiiiei e sttt e e e e e e e e e e e e e e e e
6.4.5. Granice domen antyfazOWyYCh  .....oiiiiiiceccec e
6.5. Opis programu komputerowego ilusiiaggo defekty w sieci krystalicznej ............. 338
6.5.1. Defekty PUNKIOWE  ....uiiiiiiiii ettt e e e e e e e e e e e e e s satanae e e e e e s nnees 338
6.5.2. Wspinanie §i dySIOKAC]i  ......eeviieeiiiiiiiiiiiiice e 339
6.5.3. Pailizg dyslokacii 339
B.6. CWICZENIA  .o.vovevviecieeeee ettt eeemem ettt ettt et ettt e e et e te st et e s e s et esestete s etensesenens 339
7. Rentgenowska analiza StruKtUralna ......eeveeieeeeeii e e e nivreeee e 350
7.1. Geometria dyfrakcji promieni rentgenoWSKIChL..........oooiiiiiiiiiiiiiii e 352
7.1.1. ROWNANIA LAUEGO  ooeiiiiiiiiiiiiie e eccmmme sttt e e et e e e e e e s e e tae e e e e e e e s ennes 352
7.1.2. ROWNANIE BragQa ...ccooooiiiiiiiiieee e e cmeeeeeiiiie et e e e e e e et e e e e e e e e e e v e aaaeesennneanees 358
7.1.3. Zmodyfikowane rownania kwadratowe .........ccceeeiiiiiiieeeiiiiiiiiiiee e 361
7.14. Siet odwrotna a geometria dyfrakcji. ROwnoznacgndwna Lauego i réwnania
12 =T [ - PP OP PP PTPPTTN 362
7.2. Natzenie rentgenowskich refleksOw dyfrakcyjnych ......cccooeiiiiiiiiiii i, 366
7.2.1. Atomowy czynnik rozpraszania. Czynnik Struktury............cccccceeeeiiiiiiiiiiieniee e, 636
7.2.2. Systematyczne wygaszanie reflekséw dyfrakcyjnych...........cccooceiiieiiiiiiiiiiinee. 371
7.2.3. Prawo Friedla. Grupy dyfrakcyjne Lau€go ..ccceeevvviieiieeeiiiiiiiiiiiieee e eesiiveeeee e 375
7.3. Metody rentgenowskiej analizy StrukturalnNgj............ccccceeeieiiiiiiiiieiie e 376
7.3.1. Metody badania monokrysztatéw 377
7.3.2. Metody badania polikrysztatow 390
7.3.3. MetOdY SPECJAINE ...coiiiiiiiie ettt e e e e et e e e e 397
7.4. Program komputerowy opisigy dyfrakcg promieniowania rentgenowskiego  ............. 8 39
7.5, CWICZENIA  woveveeieeeeeeeeeeeeee ettt emema ettt e et a e et et e et s e et eae s s teness et e s eeetnesatene e 399
8. KwazikrystaliCzny Stan MAateril ....c....u et e e e e e e 408
WSIED  woveeieieeeeeee et ettt ettt ettt ettt ettt 408
Zasada translacji a elementy symetrii — zioty ilora 409
Jednowymiarowa séeprzestrzenna — feuchy Fibonacciego ........cccocveviiivicicenn. 410
4. Dwuwymiarowe pokrycia Penrose'a — $8l0SCI  .........coovovveiiiniiiii e 411
.5.  Modelowanie przestrzenne struktur aperiodych ........cccccoeiiiiiiiiii e 413
8.5.1. ROMbOoEdry AMMANNA  .....oceiiiiiiiiiiiees s e e e e e e sesanebaeaeeaeeesssssssrreseeessesnsnes 414
8.5.2. Cztery typy komérek elementarnych sieci aperiodychn ..........cc.ccccovvvvvvveenennn. 414
8.5.3. IKOSAEAr MACKEYA  oiiiiiiiiiiiee et ee e e e e e e e e be e e e e e e e 416
Wystepowanie niekrystalograficznych 0Si Symetrii - ..ceeeeveeeeeiiiiiciiiiieiiee e, 417
Otrzymywanie struktur kwazikrystaliczZnyCh ..., 418
POOSUMOWEANIE ittt ettt et e ettt e e s sin e e e sabb e e e e nntn e e e e naneeas 419
CWICZENIA vttt ettt ettt et e et e st ee ettt e s e e enees 419
[T V(D = P PO PPPPPO
(D oYe Fo N £=Y S AN ViYL g (0] PP ERPT 422
AL WPIOWAOZENIE it me ettt e et e e 422

A.2. 110CZYN SKAIAINY oo 424



Dodatek B. Macierze

Literatura zalecana

A.3. 110CZYN WEKLOTOWY  ..eiiiiiiiiei e ettt e et e e e e e e e e emmeee e e e e e e e 425
A.4. lloczyn mieszany wektorow 427
.......................................................................................................... 428
B.l. WPIOWAAZENIE  .oiiiiiiiiiiiiee ettt e e e e e et e e e e e e s e rnntaeeeeaeeeaans 428
B.2. Wyznacznik macierzy 429
B.3 Mnazenie macierzy  ........cccocceeeeeeiennnes 430
B.4. Macierz jednostkowa ..........c.cccceeeue. 431
B.5. Dodawanie macierzy ................. 432
B.6. Macierz odwrotna  ................ 432
B.7. Macierz transponowana 435
DOAAtEK €. GrUPY oottt e ettt e e e e e e ettt et e e e e e e e e s e s tneeeeaeaesaannsbeeeeaaaaesaannnnnnes 436



