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4  Die Kristallstruktur

Um wieder vom Raumgitter zum Kristall zu kommen, muss man sich die Punkte des
Raumgitters von Bausteinen (Atomen oder Ionen oder Molekiilen) besetzt denken.
Da es sich um identische Punkte handelt, miissen auch die Bausteine gleichartig sein.
Die Kristalle sind aber in der Regel nicht so einfach aufgebaut wie beim a-Polonium
in Abb. 3.1

Wir wollen den Kristallaufbau an einem hypothetischen Beispiel studieren. In
Abb. 4.1a ist ein Gitter mit einer Elementarzelle in Form eines Quaders als Projek-
tion auf die a,b-Ebene dargestellt. Wir bringen nun als Kristallbaustein das Molekiil
ABC in die Elementarzelle des Gitters ein, und zwar in der Weise, dass A auf den
Gitterpunkt in 000 féllt (Abb. 4.1b). Die Bausteine B und C liegen dann in der Ele-
mentarzelle. Wichtig ist nun die Lage von B und C zu 000 und zu den Gittervektoren
4, b, ¢. Die Bausteine in der Elementarzelle (Abb. 4.3) kénnen festgelegt werden durch
einen Vektor (Gl (4.1)).

F=xa+yb+z¢ (4.1)
Die Koordinaten werden wieder zu einem Tripel zusammengefasst: x,y,z'.
In unserem Beispiel hétten die Bausteine die folgenden Koordinaten:
A:0,0,0 Brxp,yi,z1 Cixp,¥2,23 .

Die Anordnung der Bausteine in einer Elementarzelle heifst Basis.
Durch die Gitter-Translationen wird das Molekiil nun durch das ganze Gitter be-
wegt (Abb. 4.1¢), und man kann formulieren:

Gitter + Basis = Kristallstruktur

Daraus folgt, dass nicht nur die A-Bausteine, sondern auch B und C auf den Punk-
ten von kongruenten Gittern (Abb. 4.2) liegen, die jeweils nur um die Betrige, wie
sie sich aus der Basis ergeben, gegeneinander verschoben sind. Alle Bausteine einer
Kristallstruktur unterliegen dem gleichen Translationsprinzip.

10 <x,y,z < +1, fir alle Bausteine innerhalb der Elementarzelle.
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Abb. 4.1

Beziehung von Gitter (a),
Basis als Anordnung der Bau-
steine in der Elementarzelle
(b) und Kristallstruktur (c)
zueinander, jeweils als Projek-
tion auf die a, b-Ebene

Abb. 4.2

Alle Bausteine der in Abb. 4.1
gezeigten Kristallstruktur
liegen auf den Punkten von
kongruenten Gittern
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Die Kristallstruktur

Abb. 4.3

Beschreibung eines Punkts -
in der Elementarzelle durch C
das Koordinatentripel x,y,z
des Vektors T = xa + yb +
¢

(=

Jetzt lasst sich der Kristall noch einfacher definieren:

Kristalle sind diejenigen festen chemischen Substanzen, die eine dreidimensional
periodische Anordnung der Bausteine — eine Kristallstruktur - besitzen.

Eine einfache Kristallstruktur liegt beim CsI vor. Die Elementarzelle hat die Form
eines Wiirfels (ag = by = ¢y = 4,57A; a = B=y= 90°)?. Die Basis ist: I": 0,0, 0;
Cs*: 1,1, 7. In Abb. 4.4a ist eine Elementarzelle der Kristallstruktur als perspekti-
visches Bild dargestellt. Die Groflenverhiltnisse der Bausteine sind berticksichtigt.
Diese Darstellungsart ist besonders bei komplizierteren Strukturen wenig informa-
tiv, da man die Lage aller Bausteine nicht erkennen kann. Deshalb gibt man meist nur
die Schwerpunkte der Bausteine an (Abb. 4.4b). Neben den perspektivischen Bildern
werden auch Parallelprojektionen auf eine Ebene verwendet (Abb. 4.4¢).

Eine wichtige Strukturgrofle ist Z, die Zahl der Formeleinheiten pro Elementar-
zelle. Beim Csl ist Z = 1, da nur ein Cs*- und ein I"-Baustein in der Elementarzelle
enthalten sind.

Aufgrund der Strukturdaten ist es moglich, die Dichte des CsI™ zu berechnen
(Gl (4.2)).

3

m _
0= gem (4.2)

Darin bedeutet m die Masse der sich in der Elementarzelle befindenden Bausteine
(Formeleinheiten) und V das Volumen der Elementarzelle (in cm®!). Die Masse ei-

21A =107 cm = 0,1 nm. Ordnet man Bausteine mit dem Radius 1 A linear aneinander, so enthilt
1cm 50 000 000 Bausteine, vgl. unten:

s 43 R
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lem {nach einem schwedischen Physiker)
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Abb. 4.4a-c Die CsI-Kristallstruktur als perspektivisches Bild unter Berticksichtigung der Groflen-
verhiltnisse der Bausteine (a), nur der Schwerpunkte der Bausteine (b), als Parallelprojektion auf
(001) (c)

ner Formeleinheit erhilt man aus der Beziehung M/Ny (M = molare Masse, Nj =
Avogadro-Konstante)®, dann ist

Z-M
m= und (4.3)
Na
Z N M -3
= cm 4.4
0= N v8 (4.4)

Daraus ergibt sich mit M = 259,81 g/mol und N = 6,022 - 10> mol ™.

1-259,81 _ 4520cm=]
6,022-1023.4,573.10-24 5

0Cs] = (4.5)

Bei einer Strukturbestimmung geht man den umgekehrten Weg. Man bestimmt tiber
die gemessene Dichte die Zahl der Formeleinheiten pro Elementarzelle.

Abb. 4.5
Beschreibung von Geraden //1[-5_ ________ e ,
und Ebenen in der Elementar- 3 Y.z /,// e |X:X§
zelle durch die Koordinaten 4 =il /{/
X)Y)Z TTTA " ,I,,/} 3 ’
= | 2yl
———yl
/// I b/ -
' g /// | ///
g s

3 Die molare Masse einer chemischen Verbindung enthalt Ny = 6,022 - 10%* Molekiile (Formelein-
heiten).



4.1 Ubungsaufgaben

Die (hkl) und [uvw] geben nur die Lage von Scharen von Netzebenen und Gitter-
geraden an, aber es ist hdufig zweckmiflig, bestimmte Ebenen und Geraden in der
Elementarzelle zu beschreiben. Dies ist mit den Koordinaten x,y,z moglich. So legen
z. B. die Koordinaten x,y,% alle jene Punkte fest, die auf der Ebene liegen, die parallel
zur a,b-Ebene angeordnet ist und € in 1 schneidet. In Abb. 4.5 sind die Ebenen x,y, 3
und 2,y,z eingetragen. Die Schnittgerade der beiden Ebenen hat - wie man leicht
erkennen kann - die Koordinaten 3.y, 1.

4.1
Ubungsaufgaben

Aufgabe 4.1. Am Cuprit - einem Kupferoxid - wurde bestimmt:

Gitter: ag =by = cp = 4,27A; «a = B=y=90°
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a) Zeichnen Sie eine Projektion der Struktur auf x,y,0 (a,b-Ebene) und ein per-
spektivisches Bild der Struktur.

b)  Geben Sie der Verbindung eine chemische Formel. Wie grof3 ist Z (Zahl der
Formeleinheiten/Elementarzelle)?

¢) Berechnen Sie den kleinsten Cu-O-Abstand.

d) Wie grof3 ist die Dichte des Cuprits?

Aufgabe 4.2. An einem AlB,-Kristall wurden die Gitterkonstanten
ay = by = 3,00A,cp = 3,24 A = B =90°,y = 120° bestimmt. Al liegt auf 0,0,0;

B hat die Koordinaten 1,2,1 und £,1,1.

a) Zeichnen Sie von der Kristallstruktur eine Projektion von 4 EZ auf (001).

2"ATATATAY AVAYATAVATAAYAVAYA' AYAVAVAVAAVAVAVAYAY ATATAYAYS
AVAYAYAVAY AVAVAVAVAY AVATAVAVA' AVAVAVAVAYAVA VAVAVAVAVAVAVAVA”
AVAVAVAVAY AVAVAVAVAYAVAVAVAVA" AVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAY
AVAVAVAVAY AVATAYAVAY AVAVAVA VA" AVAVAVA VAV AVAVAVAVAYAVAVAVAVAY
AVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVA AYAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAY .
AVAYAYAYAYAVAVAYAVAT AVAVAVAVA" AVAVAVAVAY A VAVAVAVAY L VAVAVAVAY
A'A'AVAVA'&VA'A'AVQ'AVA'AVAVA'A'A'A'A'A'AVA‘AVAVA'AVA'AVAVA'
AVAVAVAVAVAVAVA VAVAY AVAYAVAVA® AVAVA VAVAVAVAVAVAVAY AVAVAVAVAY
1{ VAV v.v.v‘v’v‘v‘v VAVQV"AV ""'Q'Q"v"‘""""""'
AVAVAVAVAYAVAVAVAVA Y AVAVAVAYA™ AYAVAVAVAYAVAVAVAVAY AVAVAVAVA'.
AVAVAVAYAY AVAVAVAVA A "ATAYAYA" 4 "AVAVAYA"AAVAVAVAYAVAVAVAYA"
AVAVAVAVAY AVAVAVAVAY AVAVAVAYA' V4 AVAVAYAVAVAVAVAY AVAVAVAVA'
AYAVAVAVAY AVAVAVAVAY AVAYA VAVA® AVAVAVAVAYAVAVAVAVAYAVAVAVAVA'.
AVAVAYAVAYAVAVAVAVAS AVAVAVA VA" AVAYAVAVAVAVAVAVAVAYAVAVAVAVAY,
FAVAVAVAYAVAVAVAVAY AVAVAVAVL” WYAVAVAVAY AVAVAVAVAY AVAVAVAV.A,

AVAVAVAYAYAAVAYAVA® 4 TAVAVAVA” AVAVAVAVAY A VAVAVAVAY A VAVAVAVA"
AYAYAVAVAYAVAVAVAVAY AVAVAVAYA' AVAVAVAVAY AVAVAVYAVAYAVAVAVAVAY
AVAVAVAVAVAVAVA VAVAY AVAVA VAVAY AVAVAVAVAYAYAVAVAVAYAVAVA VAVAY .
AVAVAVAVAY AVAVAYA VAV AVAVAVA VA" AVAVAVAVA'A'AVAVA'A'AVAVQVAVA'
AVAVAVAVAVAVAVAVAVAY AVAVAVAVS™ AVAVAVAYAYAVAVAVAVAVAVAVAN
aVAVAYAVAY AVAYAYAVAY 4 VAVAVAYA® AVAVAYAYAVAVAVAVAVAY o VAVAVAVA®
AYAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAYA  AVAVAVAVAVAVAVAVAVAY AVA VAVAVA"
A'AVA'AVAVAVAVQVAVAVAVAVAVAVA' AVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAY
AVAVAVAVAVAVAVAVAVAY .VAVAVA VA" AVAVAYAYAY AVAYAVAVAYAVAVAV, V4Y.
VAVAVAVAVAVAVAVAVAY AVAVAVAV,L™ \VAVAVAVAVAVAVAVAVAV AVAVAVAY,A"

b) Berechnen Sie den kleinsten Al-B-Abstand.
c) Wie grofi ist die Dichte des AlB,?
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Aufgabe 4.3. In die nachstehende Elementarzelle eines Gitters sind kleine Krei-
se eingetragen (wir werden sie spiter als Inversionszentren kennen lernen). Be-
schreiben Sie die Lage dieser Kreise durch Koordinaten.

Aufgabe 4.4. Zeichnen Sie die Elementarzelle eines Gitters und beschreiben Sie
die Lage der ,,Kanten™ durch Koordinaten.

Aufgabe 4.5. Zeichnen Sie die Elementarzelle eines Gitters und beschreiben Sie
die Lage der ,,Flichen” der Elementarzelle durch Koordinaten.

Aufgabe 4.6. Bezeichnen Sie die in die Elementarzelle eingezeichneten Ebenen
und Geraden durch Koordinaten.

Aufgabe 4.7. Zeichnen Sie eine Elementarzelle in Form eines Wiirfels. Skizzieren
Sie eine Ebene mit den Koordinaten x,x,z und Geraden mit den Koordinaten x,x,0
und x,Xx,X.




