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Wigzania chemiczne i molekuty

Przyblizenie Borna Oppenheimera

Max Born Jacob R. Oppenheimer

(1882-1970) (1904-1967)



Molecules
Dwuatomowe czasteczki heterojgdrowe e.g. CO, NO, HCI, HF

Wigzanie jest silne gdy:
*Duza wartosc¢ catki nakrywania S i proporcjonalnej do niej catki H,g.
*Niewielka roznica energii orbitali atomowych E; 5, E; 5

Orbitale molekularne nie muszg by¢ zbudowane z orbitali atomowych tego samego typu
(s-S lub p-p).
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Teoria pasmowa ciat statych

CH, CsHyz C17H36 CasHas
Fig. 2.3 Development of the diamond band gap

W. R. Fahrner (Editor) Nanotechnology and Nanoelectronics
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Od molekuty do ciata statego

14.46 Tworzenie si¢ pasma z N orbitali molekularnych w wyniku sukcesywnego przytaczania
N atom6éw w ukladzie liniowym. Zwr6¢ uwage, ze dla N — o0 szeroko$¢ pasma jest
skoriczona i, chociaz pozornie jest ono ciagle, w rzeczywistosci sktada si¢ z N réznych

orbitali -
P. Atkins
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Teoria pasmowa ciat statych.

I Przerwa energetyczna

——— I

atom krysztat
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Oddzialywania wielociatowe

— atomy..

wigzania chemiczne...
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symetria, struktura...

( : /. - « M s.!‘ ;
R - i \ defekty, domieszki...
\ ztgcza, technolgia, 2D, 1D, OD...

pola zewnetrzne E, §, Swiatto hv, naprezenie, ciepto...
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Struktura pasmowa ciat statych

Make things as simple as possible, but not simpler.

MNSTEIEHN STMPLIFIED




Przyblizenie masy efektywnej

Uktad wielociatowy:

cb cb cb cb

o

~LUMO”

electronin cb
L=

hole in vb

,HOMQO” ®

Ground state Excited state Excited state Exciton

Tworzymy kwazi-czastki, ktére nie oddziatywujg (albo przynajmniej niezbyt silnie), np.
,swobodne elektrony” — to samo dla fononéw, polarondéw, plazmonodw, ekscytondw, triondéw, bi-
eekscytondw....



Przyblizenie masy efektywnej

- - 2T
p = hk =—
pJ k| =~
EGH) mv p?  h%k?
P T oam T 2w
Parabolic dispersion relation = m*- effective mass

L. h%k?
E(k) = 2mg
m, >0

Exciton




jaf statych

0y

Cluster SiH,

HOWMO = «11.75 e
LMD = 0.62 eV

Cluster SigH,,

HGMO = 5,37 e
LUIMEO = -2 .09 2V

Clusher SI1 THEE

HOMO = -2.67 oV
LUMO = -2.97 a¥/

Cluster SixgHag

HOMD = -2.37 oV
LUMO =-2.78 a¥

Model ciasnego wigzania

Harald Ibach
Hans Liith

Solid-State Physics

An Introduction to
Principles of Materials Science

@ Springer

W. R. Fahrner (Editor) Nanotechnology and Nanoelectronics

Fig. 2.4 Development of the 51 band gap



Od molekuty do ciata statego

J. Ginter
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Duza odlegtos¢
miedzy atomami
Poziomy (levels)

W. Ibach

energia wigzania (eV)
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Od molekuty do ciata statego
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Molecules

Hybridization sp, eg. BeH,
The angle between the bonds is 180°.

sp hybrid .
I BeP . P g

2s - = sp hybrid

2019-01-22 18




Molecules

Hybridization sp?, eg. C,H,

The angle between the bonds is 120°.

hy = 15 1px—ipz
V3 W2 V6
hz_ . . Px — ipz
V3 \/7 6
h3=is+ipz
V3 V2

2019-01-22

Ethylene C,H,

P. Kowalczyk




Molecules

Hybridization sp?, eg. CH,

The angle between the bonds is 109,5°.

1
hy =§(s+px+py+pz)

1
h, = (S‘l'px_py_pz)

"2
1
h3=§(s_px+py_pz)

1
h4=§(s—px—py+pz)

2019-01-22

Methane CH,

(-1,-1,1)

>

(1,1,1)

S

(1,-1,-1)

(-1,1,-1)

P. Kowalczyk




Molecules

Hybridization sp?, eg. CH,
The angle between the bonds is 109,5°.

Methane CH, Ammonia NH, Water H,0
1
hy == (s +px + Py +p) H
1
h; =§(5+px_py_pz)
1 4 H ' H
h3=§(5_px+py_pz) H
1 H H
hy =5 (s =px =Py +p2) CH, NHs
H . .
~C N 0
/’/ H /’, H /"’ H
H /l)m\ H /‘%;\ '- /’l%.s\
H H H

http://oen.dydaktyka.agh.edu.pl/dydaktyka/chemia/a_e_chemia/1_3_budowa_materii/01_04_03_2b.htm
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Molecules V' 7

Hybridization sp?, eg. CH,
The angle between the bonds is 109,5°.

1
hy 25(5+px+py+pz)

1

h2=5(5+px_py_pz)

1
h3:_(5_px+py_pz)
2

1
h4:E(S_px_py+pz)

Copper
Atom

()\;;n\
Atom \
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Bonding

Molecules 7

Hybrid orbitals
formed

Hyb ridization sp hybrid (2 orbitals]
A summary of hybrid orbitals, valence bond theory, VSEPR, s o
resonance structures, and octet rule. s s C\Q v ) ok
. . (E, 1p orbita : X
Linear 2% rogahedral | 2" Octahedral £ inear
planar bipyramidal o
—_ o sp? hybrid (3 orbitals)
£ w s’ p° dsp’ d*sp’ > ’ I
T BeH: BH; CH4 PFs SFs g | reomia 3 )
£ BeF:  BF: CF4 PCls 10Fs £ [ zooiis| O o e
a {:{}2 {:H:D CC].d. PF{:h PFE_ 'g trigonal planar
= HCN (=C=0) CHaCl -SF4 2 g p3 hybrid {4 orbltals) ~
: HCCH >C=C<  ng, .TeF SiFg’ 2 Z |
% C'D 2— i C]F4 :BTFS g 15 wibilal 0 l.
2 - ::CIF3 ; =Y
S s :NH3 :IFE 2 3p oa:bnols m ~— = g
Z benzene -PFa ::BrFa -XeF4 é .
3 graphite -SOF» :XeF2 S tetrahedral
§ fullerenes -:0H> e § dsp? hybrid 1S orbitols| 8
] e) _
g Nﬂ: ::SF: {:::] II_} g 1s oarlbnol ra— @ /]
S NS' _ 8 3 p urbituls 5
3 ::IC @ &
3 :002(03)  sjo4t k £ | 1doitl e
g .S{}: . _rcts trigonal bipyramidal
2 ' POs™ < .
2 503 S {}4:_ § - 5
§ Q 1 s orbital P -
g ClOy E 3p oZbHols J 6 L e
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Molecules

Hybridization
Uranium, a member of the actinide group of
elements, can form molecules with five
covalent bonds.
Each uranium atom has a total of 16 atomic
orbitals that are available for bond formation.
Gagliardi and Roos used an approach called
CASSCF/CASPT2 to model how all the valence
orbitals in one atom merge with those in the
other atom to form the most stable chemical

bond -- that is, the one with minimum energy.

Gagliardi and Roos found that the uranium-
uranium bond is more complex than any
other known diatomic bond: it contains three
normal electron-pair bonds and four weaker
one-electron bonds. They also find evidence
for ferromagnetic coupling between two

electrons, each localized on one of the atoms.

This means that all the known forms of
covalent bonding are found in the molecule.

2019-01-22

I S

7sa, (2.00) 6, (4.00)
Bda, (0.97) 6di5, (0.98) 5fr, (0.63) 5x, (0.37)
515, (0.63) 515, (0,37) 516, (1,00) 50, (1,00)

The active molecular orbitals forming the chemical bond between two uranium atoms. The
orbital label is given below each orbital, together with the number of electrons occupying
this orbital or pair of orbitals in the case of degeneracy (image courtesy: Nature 433 848).
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Molekuty

Hybrydyzacja

hybrydyzacja

/
/ \

sp?

Carbon Q

hybrydyzacja

sp

hybrydyzacja
sp

T

http://oen.dydaktyka.agh.edu.pl/dydaktyka/che

> / \
\\?

3 >‘%

-+

http://sparkcharts.sparknotes.com/chemistry/organicchemistryl/section2.php
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Allotropes of carbon

N\

C
G
N
&
=
12

hemia i

T—

[ ]
hybrydyzacja
sp?
hybrydyzacja
sp?
hybrydyzacja
sp

http://oen.dydaktyka.agh.edu.pl/dydaktyka/c

Rodza
Kowalencyjne
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Rodzaje wigzan

Hybrydyzacja Pétprzewodniki

hybrydyzacja
sp?

i %
hybrydyzacja Th b . d . t .
| S - € pinding energy per atom:
’ C (diamond) 7.30 eV
http://oen.dydaktyka.agh.edu.pl/dydaktyka/chemia Si 4.64 eV

Ge 3.87 eV

hybrydyzacja
sp?

\
\
\
/
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Rodzaje wigzan _

Pétprzewodniki
I I \Y Vv VI

Kowalencyjne

hybrydyzacja
sp? N O
P
hybrydyzacja
" As
| Cd |In Sb [Te
hybrydyzacja
sp

Group IV: diamond, Si, Ge
Group llI-V: GaAs, AlAs, InSb, InAs...
Group lI-VI: ZnSe, CdTe, ZnO, SdS...

2019-01-22 29




Rodzaje wigzan

Pétprzewodniki
[ Il \Y Vv VI

N |0

Carriers (nosniki): Impurities (domieszki):

holes g + ’ Acceptrs (p-type)
electrons @ - ’ Donors {n-type)

P

AS

Sh [Te

"""" ‘OOOOOOOOO Group IV: diamond, Si, Ge

Group llI-V: GaAs, AlAs, InSb, InAs...
Group lI-VI: ZnSe, CdTe, ZnO, SdS...
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Rodzaje wigzan _

Kowalencyjne (+ kowalencyjne spolaryzowane)

Valence electrons are shared between atoms (non-polar Ay <0,4; polar 0,4 <Ay <1,7)

http://oen.dydaktyka.agh.edu.pl/dydaktyka/chemia Ibach. Luth




Rodzaje wigzan

Kowalencyjne (+ kowalencyjne spolaryzowane)

Valence electrons are shared between atoms (non-polar Ay <0,4; polar 0,4 <Ay <1,7)
GaN (0001)

— ~ —

(lc‘ ;- — ,‘- (l(‘ ';

@(ll Q(nlv @

-| ('IQ \(ld@ '(nl
®(Il ‘ @(l‘ @

[1000]

http://oen.dydaktyka.agh.edu.pl/dydaktyka/chemia
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Rodzaje wigzan

Wiazania jonowe

Elektroujemnosé (ozn. %) - zdolnos¢ atomu w czasteczce do przyciggania (przytaczania)
elektronu. W skrajnym przypadku, gdy elektroujemnosci obu pierwiastkéw bardzo sie rdzniag (np.
Li i F), dochodzi do petnego przeskoku elektronéw na bardziej elektroujemny atom, co prowadzi
do powstania wigzania jonowego (Ay > 1,7).

Wartosci elektroujemnosci (wg Paulinga) dla kilku wazniejszych
pierwiastkow (dla H przyjeto 2,1)

I 1 1l \Y

Be B
2,0

Al
1,5

Ga

Vv \

N (0
3,0 3,5
P S

2,1 2,5

As Se
2,0 2,4

VI

2019-01-22



Rodzaje wigzan

Wiazania jonowe

Elektroujemnosé (ozn. %) - zdolnos¢ atomu w czasteczce do przyciggania (przytaczania)
elektronu. W skrajnym przypadku, gdy elektroujemnosci obu pierwiastkdw bardzo sie réznig (np.

Li i F), dochodzi do petnego przeskoku elektronéw na bardziej elektroujemny atom, co prowadzi
do powstania wigzania jonowego (Ay > 1,7).

GaN (0001)

Convention:

Covalent bond Ay <04

Polar Covalent 0,4<Ay <1,7
lonic Bonds Ay = 1,7

2019-01-22




Rodzaje wigzan

Wiazania jonowe

Elektroujemnosé (ozn. %) - zdolnos¢ atomu w czasteczce do przyciggania (przytaczania)
elektronu. W skrajnym przypadku, gdy elektroujemnosci obu pierwiastkdw bardzo sie réznig (np.

Li i F), dochodzi do petnego przeskoku elektronéw na bardziej elektroujemny atom, co prowadzi
do powstania wigzania jonowego (Ay > 1,7).

Na . The binding energy per pair of ions :
ol il NaCl 7.95 eV
T8 aB™ Nal 7.10 eV
" It KBr 6.92 eV

Distribution of charge
density in the NaCl
plane based on X-ray
results.

tel
2019-01-22




Rodzaje wigzan

Wiazania jonowe

Elektroujemnosé (ozn. %) - zdolnos¢ atomu w czasteczce do przyciggania (przytaczania)
elektronu. W skrajnym przypadku, gdy elektroujemnosci obu pierwiastkdw bardzo sie réznig (np.
Li i F), dochodzi do petnego przeskoku elektronéw na bardziej elektroujemny atom, co prowadzi
do powstania wigzania jonowego (Ay > 1,7).

2 .
N e Potential energy between two
V(%) =+ oy

4megry; singly charged ions i, j

rij = a4 pij
depends on crystal
separation of structure
nearest neighbours

e? +1 e? +1 e?
4TEna pij 4100 Dij 4eyd

i#j

i#]

The Madelung constant A depends on the structure e.g. Ayqc;r = 1.748

Ibach. Luth
22/01/2019
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Rodzaje wigzan

Elektroujemnosé (ozn. ) - zdolnos¢ atomu w czasteczce do przyciggania (przyfaczania) elektronu.

Wigzanie kowalencyjne (niespolaryzowane i spolaryzowane)
Uwspadlniona para elektrondw (niespolaryzowane Ay < 0,4; spolaryzowane 0,4 <Ay <1,7)

Wigzanie jonowe
Przeskok elektronu na jedno z centrow wigzania (Ay > 1,7). Zasadniczy wktad do energii
wigzania krysztatdw jonowych daje oddziatywanie elektrostatyczne (energa Madelunga):

e? +1
Amegr £ ;i

Ur)=N|—

r — odlegtos¢ miedzy najblizszymi sgsiadami
rp;j - odlegtos¢ miedzy parg jonow i, j
B,n — parametry potencjatu odpychajgcego (n = 6 — 12)

37
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Rodzaje wigzan

Wigzanie metaliczne

Wigzanie chemiczne w metalach, utworzone w wyniku elektrodynamicznego oddziatywania
miedzy dodatnio natadowanymi rdzeniami atomowymi, ktore znajdujg sie w weztach sieci
krystalicznej, a ujemnie natadowang plazma elektronowg (elektronami zdelokalizowanymi,
gazem elektronowym). Podobne do wigzania kowalencyjnego, ale elektrony tworzgce wigzanie
sg wspolne dla wielkiej liczby atomow.

Electron gas

2019-01-22




Rodzaje wigzan

Wigzanie metaliczne

Wigzanie chemiczne w metalach, utworzone w wyniku elektrodynamicznego oddziatywania
miedzy dodatnio natadowanymi rdzeniami atomowymi, ktore znajdujg sie w weztach sieci
krystalicznej, a ujemnie natadowang plazma elektronowg (elektronami zdelokalizowanymi,
gazem elektronowym). Podobne do wigzania kowalencyjnego, ale elektrony tworzgce wigzanie
sg wspolne dla wielkiej liczby atomow.

* W metalach alkalicznych zdelokalizowane mogg by¢ tylko elektrony z ostatniej powtoki ns. W
takich metalach tatwo zmieni¢ dtugos¢ wigzania (duza Scisliwos¢)

* W metalach z dalszych kolumn ukfadu okresowego do wigzania dajg istotny wktad gtebsze
powtoki (w szczegdlnosci w metalach przejsciowych i ziemiach rzadkich niezamkniete powtoki

d i f). W takich metalach znacznie trudniej zmieni¢ dtugos¢ wigzania (mata scisliwos¢)

* W metalach wigzania sg najczesciej niezbyt silne, ale sg tez metale o silnym wigzaniu — np.
wolfram

22/01/2019 39




Rodzaje wigzan

Wigzanie metaliczne

Wigzanie chemiczne w metalach, utworzone w wyniku elektrodynamicznego oddziatywania
miedzy dodatnio natadowanymi rdzeniami atomowymi, ktore znajdujg sie w weztach sieci
krystalicznej, a ujemnie natadowang plazma elektronowg (elektronami zdelokalizowanymi,
gazem elektronowym). Podobne do wigzania kowalencyjnego, ale elektrony tworzgce wigzanie
sg wspolne dla wielkiej liczby atomow.

1A Key: 7A | 8A
(1) ] Metals = (17) 1 (18)
5A | 6
I Nonmetals ‘(13)|(14) (15)| (16) H | He
] Metalloids
C|N|O|F|Ne
' 5B | 6B | 7B Ir 8B ~ 1B | 2B
(3)'(4) 6|6 7| ® © (10 (11)!(12) il 7 B
Se | Br | Kr
I | Xe
At | Rn
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Rodzaje wigzan

Wiazanie wodorowe ==
_ T-f- A
Hydrogen is shared between \l -7
atoms N/
A2 S
|
Celulose I B Cc
\ [ M M ,H T---A
A N AN ea
T--HA /
F n—é/ \N —H-=-= / \c"'"\ G---C
G-|F-C /l \ 7/ sugar
$--C NG/ C==N A---T
sugar 0O H
,> thymine adenine A=-T
- ' H e
~T- ik i /N—H—---o‘ NS coH C---G
G-4-C c—¢ C=—¢C /
C-GJ "—cl \N--——H—N/ \C"“"\
\ / \ / sugar
N—c C==N
\ sugar \0----H-—N/
cytosine nganine
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Rodzaje wigzan

Wigzanie wodorowe
Hydrogen is shared between

atoms /H
CH3 O ~—-=H—N N
~
/ ” |
S / N
N—H---N . \
HF2 N — N\
/ O
tymina adenina
H
e} N\
N

Rys. 3.14. a) Jon dwufluorku wodoru HF; istnieje
dzigki wigzaniu wodorowemu. Rysunek przedstawia
graniczny model wigzania, graniczny w tym sensie,

ze przedstawiony proton nie ma elektrondow. b) Wig- A O=<=-H=—=N
zania wodorowe pomigdzy czasteczkami organicznymi N H
skiadowymi DNA. (Wg F. H. C. Cricka i J. D. Wat- eyioryna ' S Garng
sona.) b)
C. Kittel

42

2019-01-22




Rodzaje wigzan

Wigzanie wodorowe

Hydrogen is shared between
atoms
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Rodzaje wigzan

Wigzania Van der Waalsa
Ne, Ar, Kr, Xe — interaction of induced dipole moments.

http://www.smart-elements.com

2019-01-22 a4



Rodzaje wigzan

Wigzanie dipolowe (also intermolecular interaction)

attractive forces between the positive end of one polar molecule and the negative end of
another polar molecule - intermolecular interaction (e.g. ICl).

ﬁ%ﬁ

>«

Attraction —»<¢—
Repulsion €¢——»

https://saylordotorg.github.io/text_general-chemistry-principles-patterns-and-applications-v1.0/s15-02-intermolecular-forces.html
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Wigzania

Sity van der Waalsa (miedzymolekularne)
* oddziatywanie pomiedzy dipolami trwatymi (oddziatywanie Keesoma)
* oddziatywanie pomiedzy dipolem trwatym i indukowanym (oddziatywanie Debye’a)

oddziatywanie Londona — sity dyspersyjne Londona (oddziatywanie pomiedzy dipolami
indukowanymi)

* Potencjal Lennarda-Jonesa U(r) = 4¢ [(%)12 - (2)6]

r

s\ 12 5\
Energia potencjalna N atoméw  U;,:(r) = 2N¢ z — z
L \Di;T pi;T

i#] I#]

Wigzanie van der Waalsa

Ne, Ar, Kr, Xe — oddziatywanie wyindukowanych momentow dipolowych.

Odpowiedzialne za mozliwos¢ skroplenia i zestalania gazéw szlachetnych (oddziatywanie
Londona)

2019-01-22




Wigzania

Elektroujemnosé (ozn. ) - zdolnos¢ atomu w czasteczce do przyciggania (przytaczania) elektronu.

* Wigzanie kierunkowe * Wigzanie bezkierunkowe * Wigzanie bezkierunkowe,
(hybrydyzacja) * lzolatory (tadunek elektrony zdelokalizoane
* lzolatory lub skupiony na jonach) (minimalizacja Exn)
potprzewodniki (tadunek * Wiele ze zwigzkow * Im wiecej elektronow tym
pomiedzy atomami) jonowych rozpuszcza sie w silniejsze wigzanie
* Wiele ze zwigzkdw rozpuszczalnikach * Przewodniki (tadunek
kowalencyjnych rozpuszcza polarnych (woda), a nie swobodny)
sie w rozpuszczalnikach rozpuszcza sie w * Metale krystalizujg
niepolarnych, a nie niepolarnych preferencyjnie w
rozpuszcza sie w wodzie strukturach gesto
upakowanych (fcc, hcp,
bcc)

* Plastyczne (jony metalu
tatwo przemieszczajg sie
pod wptywem sity
zewnetrznej)
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Wigzania

Elektroujemnosé (ozn. ) - zdolnos¢ atomu w czasteczce do przyciggania (przyfaczania) elektronu.

Wiazanie kowalencyjne Wiazanie metaliczne

* Wigzanie kierunkowe * Wigzanie bezkierunkowe * Wigzanie bezkierunkowe,
(hybrydyzacja) * lzolatory (tadunek elektrony zdelokalizoane
* lzolatory lub skupiony na jonach) (minimalizacja Exn)
potprzewod gpiki i lazlcaw eloowiacaialektronow tym
pom|edzy a Bonding Fnergy Welting zanie
. Wiel K/ mol el / Mom, Temperature tad k
Iele ze zw Bonding Type Substance keal/mol) lon. Maolecule CO) ( adunée
kowalencyjry | NaCl 640 (153) 33 801
: o MgO 1000 (239) 5.2 2800 o
sie w rozpu ) lizujg
) - S 450 (108) 47 1410 |
niepolarnycl “ovalent C (diamond) 713 (170) 74 ~ass0 jlew
rozpuszcza He 68 (16) 07 -1 festo
— Al 324 (17) 34 660
MES1aNC Fe 406 (97) 42 s (fec, hep,
W 849 (203) 88 3410
; g la Ar 7.7 (1.8) 0.08 - 189
van der Waals p 31 (7.4) =g o Py me.taIL.J
Hvdion NH, 35 (8.4) 0.36 75 €SzCzajq SIg
e i H.0 51 (12.2) 0.52 0 sity
zewnetrznej)
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Struktura krystaliczna

Krysztaty

T = nl’c;1 + nz’c;2 + n%’f3

wektory translacji prymitywnych

V(F)=V(F+T)

eSiec (wezty sieci) jest regularnym i periodycznym uktadem
punktéw w przestrzeni. Jest ona matematyczna abstrakcjg;
ze strukturg krystaliczng mamy do czynienia jedynie wtedy,
gdy baza atomodw jest przyporzgdkowana jednoznacznie do

kazdego wezta sieci.

bl
W B TONS
QQS“{%“.‘Q-{?{
ST -

. ..
4

Ciato amorficzne
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Porzadek bliskiego zasiegu

Bliski porzadek: ciata bezpostaciowe (amorficzne),
przechtodzone ciecze

kazdy , biaty” atom ma 2 czarnych sgsiadéw
e kazdy ,czarny” atom ma 3 biatych sgsiadéw

* brak symetrii translacyjnej

R. Stepniewski, Wspotczesne metody doswiadczalne fizyki materii skondensowanej i optyki
M. Baj Wyktad 1
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Porzgdek dalekiego zasiegu

Daleki porzadek, krysztat (takze ciekty!)

*:*:?:*:’*:’* * kazdy ,biaty” atom ma 2 czarnych sasiadéw

R. Stepniewski, Wspofczesne metody doswiadczalne fizyki materii skondensowanej i optyki
M. Baj Wyktad 1

e kazdy ,czarny” atom ma 3 biatych sgsiadéw

e symetria translacyjna




Struktura krystaliczna

Wskazniki weztow

T = nlt_:)l + nzi_:)z + n3E3

Nt 7

primitive translation vectors
wektory translacji prymitywnych

————0——
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Struktura krystaliczna

Wskazniki weztow

f = nlt_:)l + nzt_:)z + n3£)3

Nt 7

primitive translation vectors
wektory translacji prymitywnych

Wektory translacji prymitywnych nie s3 ......
wybrane jednoznacznie! T N S S N S
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Struktura krystaliczna

Wskazniki weztow

f = nlt_:)l + nzt_:)z + n3£)3

Nt 7

primitive translation vectors
wektory translacji prymitywnych

Wektory translacji prymitywnych nie s3
wybrane jednoznacznie!
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Struktura krystaliczna

Wskazniki weztow

f = nli')l + nzzz + n3t_:>3

Nt 7

primitive translation vectors

) L
A.flﬂlﬂlﬂmﬂﬂl/'
Ilﬂlﬂ'-mmum. ‘

e o I

;.;;.;;gl:mm;;l:l}fllﬂl /

R T N e T N e T e

I'If.m'f :lﬂﬂﬂ;g;ﬂf'ﬂ.
s 1
mglmlm'fﬂ".f;;."sﬂ'lfI
gy i
J l!ll’ln‘l”.!!!!{!!!!’!;!‘!”.
» Komérka prosta: komorka ;.;;ﬁ]‘r‘fi’:‘iifﬂiﬁfi}Iﬂlfﬂl '
elementarna o najmniejsze; .].]’f. I TRy lT
objgtosci ’flﬂlﬂ::;.f:s;.f:s!!!!?f.l’
Komoérka prosta Eﬂ!—'!!—'!"m’.

f rm-r.r.r.i.
T T

* Mozna na wiele sposobow
wybrac¢ komédrke elementarna.
Zwykle chcemy, zeby komoérka
taka: miata mozliwie najwyzsza
symetrie, najmniejszg objetosc

primitive lattice cell —
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Struktura krystaliczna

Wskazniki weztow

f = nlt_:)l + nzt_:)z + n3£)3

N 7 O

O
primitive translation vectors
O
O O
ngn_gr-Seitz 5
primitive cell
O O

C. Kittel
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Struktura krystaliczna

Wskazniki weztow

f = nlt_:)l + nzt_:)z + n3£)3

Nt 7

primitive translation vectors

The basis (baza) may be a single atom, ion, a set of atoms, eg.
proteins 10°, positioned around each and every lattice point.

2019-01-22




Struktura krystaliczna

Crystals

—

T = n]_El + nzt_:)z + n31_§3

Nt 7

prlmltlve tra nslatlon vectors

The basis (baza) may be a single atom, ion, a set of atoms, eg.
proteins 10°, positioned around each and every lattice point.

Basis | R, = ﬁoj +T
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Struktura krystaliczna =

A,

Wskazniki weztow

T = nli')l + let_:)z + ngzg

primitive translation vectors | e
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Struktura krystaliczna

Crystals

B nt, A B'A" =CD =nt; = t;(1 — 2 cos @)

1
cosgp =7 (1—n)

¢
C A t,
n cos g ® Obrét
-1 1 Oo e
0 1/2 60° ¢
+1 0 9(° C.
+2 -12 120° L.
+3 -1 180° ok
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Struktura krystaliczna

Sieci Bravais

f = n]_El + nzt_:)z + n31_§3

Nt 7

primitive translation vectors

High symmetry cell Primitive cell
a) 7/0 P O
O
2
t; @

Dwa sposoby wyboru komérki elementarnej w sieci kabicznej centrowanej na Scianach: a) ko-
mérka o wysokiej symetrii, b} komérka prosta
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Struktura krystaliczna

Sieci Bravais

Istnieje 14 mozliwych sieci "g
wypetniajgcych przestrzen. Sieci P‘!

te noszg nazwe sieci Bravais. Simple Face-centered Body-centered
cubic cubic cubic

Tworzg one 7 uktadow
krystalograficznych

Simple Body-centered Hexagonal
tet ragnnal tet ragnnal

@ A0
Simple Body-centered Base-centered Face-centered
orthorhombic orthorhombic orthorhombic orthorhombic

Auguste Bravais
1811-1863 Aﬂ/ @
Y4
Simple Base-centered Triclinic
Rhombohedral Monoclinic monoclinic
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Struktura krystaliczna

Slecl Bravais Regularna
Istnieje 14 mozliwych sieci 400 a=b=c
wypetniajgcych przestrzen. Sieci F a=p=y=90
te noszg nazwe sieci Bravais. Simple Face-centered Body-centered
cubic cubic cubic
Tworzg one 7 uktaddow bac
krystalograficznych Tetragonalna |/ o= f=90°
a=b=c y =120°
Simple Body-centered K |
tetragonal tetragonal Heksagonalna
Rombowa
e/
azb=c
Simple Body-centered Base-centered Face-centered
orthorhombic orthorhombic orthorhombic orthorhombic

Romboedryczna
a=b=c
a ==y <120° = 901

Rhombohedral

Jednoskosna
azb=#c
o=y =90°
£ #90°

Simple Base-centered
Monoclinic monoclinic

azb=#c

7o aiﬂvﬁy@

Triclinic

Trojskosna



Struktura krystaliczna

Sie¢ Bravais (Bravais lattice)
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Struktura krystaliczna

Bravais lattice

Example: close packed structure

O 1 layer A

2019-01-22




Struktura krystaliczna

Bravais lattice

Example: close packed structure

O 1 layer A
‘ 2 layer B
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Struktura krystaliczna

Bravais lattice

Example: close packed structure

O 1 layer A

S

2 layer B

3 layer A




Struktura krystaliczna

Bravais lattice

Example: close packed structure

O 1 layer A

2 layer B

3 layer C

A

C
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Struktura krystaliczna

Bravais lattice

Example: close packed structure

hexagonal close-packed (HCP)

Hexagonal lattice with basis

fcc lattice

2222222222



Struktura krystaliczna

Bravais lattice

Example: close packed structure

hexagonal close-packed (HCP)

Hexagonal lattice with basis

fcc lattice

2222222222



Struktura krystaliczna

Bravais lattice

Example: close packed structure

hexagonal close-packed (HCP)

Hexagonal lattice with basis

2019-01-22



Struktura krystaliczna

Bravais lattice

Example: close packed structure

‘ /e /
fcc lattice P“,g
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Struktura krystaliczna

Bravais lattice

Example: close packed structure

(et
in g
rY)
fcc lattice
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Struktura krystaliczna

Bravais lattice

Example: close packed structure

RaaA :
IEAE AN / /

ey | .
S v

.4
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Struktura krystaliczna

Wskazniki weztow

T = Nty + nyty + Nats fcc lattice
r\ T 71 001 011
primitive translation vectors 1/2;/2 1
101 111
Translation vectors of lattice
) 0% ¥
v vy 1% 0% /' %1%
[nydy, npd;, n3as] . .
T T T 112 12
Coordinates of a cell
000 01
% %40
100 i
110
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Struktura krystaliczna

Wskazniki weztow

T = Nty + nyty + Nats fcc lattice
r\ T 71 001 011
primitive translation vectors 1/2;/2 1
101 111
Translation vectors of lattice
) 0% ¥
v v o4 1% 0% /' %1%
[n1d, nyd,, n3ds] . .
T T T 112 12
Coordinates of a cell
ny, Ny, n3 000 01
% %40
100 i
110

2019-01-22




Struktura krystaliczna

Wskazniki kierunkow

Zbidr najmniejszych liczb catkowitych
wzglednie pierwszych u,v,w, ktdre majg sie do
siebie tak, jak rzuty wektora réwnolegtego do
danego kierunku na osie krystaliczne.

[lu v wi

?

Wartosci ujemne oznaczone sg
przez kreske (,,bar”) ponad liczba

[001] [001]

2019-01-22

fcc lattice
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Struktura krystaliczna

Wskazniki ptaszczyzn

Wskazniki ptaszczyzn zapisuje sie jako (hkl), i
oznaczajg rodzine ptaszczyzn, ktéra przecina osie
w punktach: .

a; 4z as

h’' k1
Jesli jeden ze wskaznikdw wynosi 0 to oznacza
to, ze jedna z ptaszyzn nie przecina osi (1/0 =
infinity)

Takze: rodzina ptaszyzn prostopadta do:
hgy + kg + 1gs
Gdzie g1, g, g3 sa wektorami sieci odwrotnej

E.g.: A=2, B=3, C=6, ptaszczyzna (3,2,1)

(hkl) ptaszczyzna (plane)

{hkl} rodzina ptaszczyzn (set of planes)

[hkl] kierunki (diections)

(hkl) kierunki rdwnowazne (set of directions)
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Struktura krystaliczna

Wskazniki ptaszczyzn

Wskazniki ptaszczyzn zapisuje sie jako (hkl), i

oznaczajg rodzine ptaszczyzn, ktéra przecina osie

w punktach:
dy dp ds ¢
h’' k1

Jesli jeden ze wskaznikdw wynosi 0 to oznacza

to, ze jedna z ptaszyzn nie przecina osi (1/0 =

infinity)

[321]

Takze: rodzina ptaszyzn prostopadta do:
hgy + kg + 1gs
Gdzie g1, g, g3 sa wektorami sieci odwrotnej

E.g.: A=2, B=3, C=6, ptaszczyzna (3,2,1) >

(hkl) ptaszczyzna (plane)

{hkl} rodzina ptaszczyzn (set of planes)

[hkl] kierunki (diections) A
(hkl) kierunki rdwnowazne (set of directions)
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Struktura krystaliczna

Wskazniki ptaszczyzn NS

Wskazniki ptaszczyzn zapisuje sie jako (hkl), i
oznaczajg rodzine ptaszczyzn, ktdra przecina osie
w punktach:

dy dp ds

h’' k1
Jesli jeden ze wskaznikdw wynosi 0 to oznacza
to, ze jedna z ptaszyzn nie przecina osi (1/0 =
infinity)

Takze: rodzina ptaszyzn prostopadta do:
hgy + kg + 1gs
Gdzie g1, g, g3 sa wektorami sieci odwrotnej

E.g.: A=2, B=3, C=6, ptaszczyzna (3,2,1)

(hkl) ptaszczyzna (plane)

{hkl} rodzina ptaszczyzn (set of planes)

[hkl] kierunki (diections)

(hkl) kierunki rdwnowazne (set of directions)

Rys. 1.27. Kilka rodzin ptaszczyzn (hk0) i ich odleglosci miedzyplaszczyznowe d,,, w rzucie na plaszczyzne

(010}
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Struktura krystaliczna

Wskazniki ptaszczyzn

Wskazniki ptaszczyzn zapisuje sie jako (hkl), i
oznaczajg rodzine ptaszczyzn, ktéra przecina osie
w punktach: .

a; 4z as

h’' k1
Jesli jeden ze wskaznikdw wynosi 0 to oznacza
to, ze jedna z ptaszyzn nie przecina osi (1/0 =
infinity)

(100) (110)

(111)
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Struktura krystaliczna .

Wskazniki ptaszczyzn

(110) (120) (212)

(100) (110) (111)
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Struktura krystaliczna

Planes in the crystal
[001] (111 [o11)

7 /7.
[100]

0 x 110]
plane (111)

plane (221)

http://pl.wikipedia.org/wiki/Wskazniki_Millera
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