Struktur der Elemente

Lernziele

Kristallstrukturen

e Sije erkennen, wie sich der Aufbau der Elemente innerhalb einer Periode dndert

e Sie lernen erste Schritte im Umgang mit dem Programm VESTA und in der Untersuchung von

Die fir die folgenden Aufgaben bendtigten Kristallstrukturdaten werden Ihnen zur Verfliigung gestellt, sind aber auch
Uber die Crystallography Open Database zugénglich: https://www.crystallography.net/

Im folgenden Text bezeichnen Woérter in Blau Websites, Dateien oder Programme, welche ausgefiihrt werden missen,
Woérter in Magenta weisen auf Schaltflichen o.4. hin, welche Sie im Programm anwahlen kénnen/muissen.

Installation der Software

Die Untersuchung der Strukturen erfolgt mit dem Programm VESTA:

https://ip-minerals.org/vesta/en/download.html

Laden Sie den entsprechenden Ordner herunter und entpacken Sie diesen
an einen Ort Ihrer Wahl. Um das Programm zu o6ffnen missen Sie den
Ordner 6ffnen und dann mit Doppelklick auf die Datei VESTA.exe ausfiihren.
Dies gilt fir jedes Mal, wenn Sie das Programm starten mdchten; es
erscheint nicht in der Liste der installierten Programme lhres Computers.

Arbeiten mit .cif-Dateien in VESTA
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Das Crystallographic Information File (CIF) ist ein Standard-Textdateiformat zur Darstellung kristallographischer Daten,
das von der International Union of Crystallography (IUCr) herausgegeben wird. Um .cif-Dateien in VESTA 6ffnen, kbnnen

& Natrium.df - VESTA R

Fle Edit View Objects Utiities Help

abcabcdtsodt Slep(‘):@ + § e S(ep(px7:@+ - Step(%)'\z

k Tools  Style
n

Objects Natrium.cif

PCRSO P

Style

@ Ball-and-stick
O Space-filing
O Polyhedral

O Wireframe

O stick

Volumetric data

Style

Crystal shapes

Style

Properties...

Boundary.. || Orientation...

X

Output | Summary | Comment

Sie diese einfach per drag&drop in das Hauptfenster
ziehen. Machen Sie dies, so sehen Sie als erstes die
sogenannte Elementarzelle, welche durch die diinnen
Linien begrenzt wird. Sie stellt das kleinstmdogliche
Element dar, aus welchem sich durch Verschiebung
entlang von Translationsvektoren die Kristallstruktur
erzeugen lasst. Die Atome oder Molekiile, die in einer
Elementarzelle liegen, bilden die Basis des Kristalls.

Beachten Sie, dass Teile von Atomen, welche ausserhalb
der Linien, welche die Elementarzelle begrenzen, nicht
mehr zu dieser dazu gehdren. In der Abbildung links
gehort also jeweils nur 1/8 der Atome an den Ecken der
Elementarzelle dazu.



Boundary - Natrium.cif
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Um mehr von der Kristallstruktur als nur die Elementarzelle zu sehen,
kann diese entlang ihrer Achsen multipliziert werden. Hierfiir wahlt man
im Hauptfenster unten links die Schaltfliche Boundary aus. Im dann
erscheinenden Fenster kann man dann die Werte fur x(min)/(max),
y(min)/(max) und z(min)/(max) anpassen. Wertepaare von 0/2 reichen
typischerweise aus; wahlt man grosse Zahlen, so wird das Bild sehr
unibersichtlich.

Wahlen Sie abschliessend Apply um die neuen Werte zu verwenden.

Wahlt man unten im Hauptfenster die Schaltfliche Summary aus, so erhdlt man Informationen zu den Eigenschaften
der Elementarzelle. Fur spatere Aufgaben bendtigen Sie

Sodium - LT A
hier die Angabe zum Volumen V der Elementarzelle. Space Group: I'm -3 m ($229-1)
- a = 4.23500 A o = 90.0000°
Beachten Sie die hier verwendete Einheit A (Angstrom). b = 4.23500 & 8 = 90.0000
c = 4.23500 A Y = 90.0000°

Dies ist die in der Kristallographie typische Masseinheit 2

fur Distanzen, wobei 1 A = 1029 Metern entspricht (oder

anders ausgedriickt: 1 A = 10 Picometer.

Aufgabe 1:

Output [Summary ] Comment

Betrachten Sie die Elementarzellen von Elementen aus der 3. Periode. Erstellen Sie von jeder Elementarzelle einen
Screenshot (zum Beispiel mit dem Snipping-Tool in Windows) und fligen Sie dieses in die Tabelle ein.

Welche Schlisse kénnen Sie anhand der Strukturen ziehen? Wie konnte sich dies in den Eigenschaften der

Elementarstoffe widerspiegeln?

Natrium Magnesium Aluminium Silicium
Phosphor Schwefel Chlor Argon
Bemerkungen

Die Symmetrie im Kristallgitter von Magnesium ist nicht einfach zu interpretieren (hexagonal dichteste Kugelpackung)
und leider ergibt sich auch durch Vergrosserung der Struktur kein Gbersichtliches Bild.



Aufgabe 2a:

Recherchieren Sie die Dichte dieser acht Elementarstoffe bei Standardbedingungen und ergédnzen Sie die Tabelle mit
den entsprechenden Werten.

Natrium [ Magnesium| Aluminium | Silizium Phosphor | Schwefel Chlor Argon

Dichte
[g/cm’]

Wovon kdénnte die Dichte eines Elements im Festkérper abhingen? Uberlegen Sie sich Faktoren, welche die Dichte
innerhalb der Elementarzelle bestimmen, ohne Beriicksichtigung von Druck und Temperatur. Erkennen Sie gewisse
Trends?

Aufgabe 2b:

Berechnen Sie anhand der kristallographischen Daten die Dichte von Natrium oder Aluminium und die Dichte von Chlor
oder Argon und vergleichen Sie lhr Ergebnis mit dem in Aufgabe 2a ermittelten Literaturwert.

Zuerst miussen Sie ermitteln, wie viele Atome wirklich innerhalb der
Elementarzelle liegen. In den meisten Fallen befinden sich an den Ecken oder
Seitenflaichen nur Teilvolumen eines Atoms - diese miissen auch
dementsprechend gezahlt werden. Betrachtet man das markierte Atom in der
folgenden Abbildung, so stellt man fest, dass nur 1/8 von dessen Volumen
innerhalb der Elementarzelle liegt und fiir die Berechnung der Dichte auch nur
mit 1/8 beriicksichtigt werden darf. Ein anderes Atom liegt genau zur Hélfte auf der Flache und wird somit mit auch als
% Atom gezahlt.

Zur Berechnung der Dichte bendtigen Sie:

e das Volumen der Elementarzelle, diese finden Sie in VESTA bei Summary, der Wert bezieht sich auf die Einheit
Kubikangstrom A3

e Die Anzahl Atome je Elementarzelle (siehe Erklarung oben)

e Das Gewicht eines einzelnen Atoms (Molare Masse geteilt durch Avogadro-Konstante 6.022 - 102 mol?)

Element Natrium oder Aluminium

Volumen Elementarzelle (-> Summary)

Anzahl Atome in der Elementarzelle

Atomare Masse in Gramm

Berechnete Dichte

Literaturwert




Element Chlor oder Argon

Volumen Elementarzelle (-> Summary)

Anzahl Atome in der Elementarzelle

Atomare Masse

Berechnete Dichte

Literaturwert Dichte

Was kénnte der Grund fiir die grosse Abweichung zwischen dem Literaturwert und dem berechneten Wert fiir die Dichte
von Chlor, beziehungsweise Argon sein?

Aufgabe 3:

& Magnesiumcif - VESTA - o x Die Kristallstrukturen von Aluminium und Argon sind sich sehr

et VW, Objecs, Whiine VHge ahnlich: Dies erkennt man unter anderem daran, dass beide
. pok ok ) . [450 | ®# § . . .

abcabd@tEOPLIwwn[s0]t § @ gioleiche Raumgruppe (F m -3 m) besitzen. Bekanntermassen

L3 T°::ud:::odib’““ _ | Argonc| Aumirhun 7] Mogrneshum.t sich jedoch die Eigenschaften dieser beiden Elemente sehr

L‘" z:z:;";d;';m unterschiedlich ... wie kann man dies erklaren?

Q ;yl;“_and_m Bestimmen Sie hierfiir zuerst einmal den kirzesten Abstand

E 8zpace-ﬁning zwischen zwei Atomen in der jeweiligen Elementarzelle.

olyhedral

A g‘s":z‘“”‘f Klicken Sie hierfur auf das Abstands-Symbol ¢ und wéhlen

v Sie dann die beiden zueinander nachstgelegenen Atome aus —

Aot " markierte Atome werden durch einen gelben Kreis mit Kreuz
“era hervorgehoben. Der gemessene Abstand erscheint ganz unten

links (das Beispiel zeigt die Elementarzelle von Magnesium).
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v "Output summary [ Comment] Kurzeste Distanz Ar-Ar

(ivg1-mgt) = 3.1912400) A

Interpretieren Sie das Ergebnis und versuchen Sie einen Grund fiir die unterschiedlichen Eigenschaften der beiden
Elemente zu finden. Behalten Sie bei Ihren Uberlegungen den Trend der Atomradien innerhalb einer Periode im Auge.




