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О т а в т о р а

Предлагаемый задачник — результат пятнадцатилетней
методической работы, которая велась па химическом факуль-
тете Московского университета в процессе становления обще-
го курса кристаллохимии. Внедрение задач в семинарские за-
нятия и контрольные работы позволило существенно активи-
зировать учебный процесс, повысить ответственность студен-
тов (и преподавателей), добиться более глубокого понимания
и усвоения материала.

В учебной литературе по кристаллохимии и смежным дис-
циплинам задачи практически отсутствуют, если не говорить
о некоторых разделах геометрической кристаллографии, наи-
более далеких от химии. Почти все задачи, содержащиеся в
настоящем издании, составлены автором и другими препода-
вателями химического факультета МГУ. Эту работу отнюдь
не следует считать завершенной. Очевидно, что многие разде-
лы задачника требуют дальнейшего расширения и усовер-
шенствования; в форме задач можно представить и многие
другие разделы' курса кристаллохимии. Автор будет благода-
рен всем, кто пожелает сделать замечания и предложения,
которые помогут продолжить создание кристаллохимических
задач.

Система используемых в задачнике понятий, терминов,
обозначений в основном соответствует той, которая принята
в книге П. М. Зоркого и Н. Н. Афониной «Симметрия моле-
кул и кристаллов» (М., Изд-во Моск. ун-та, 1979). В этой
книге указана и другая учебная литература, на которую
ориентировался автор.

Благодаря компактной форме, в которой представлены
задачи, удалось сосредоточить в небольшом объеме довольно
обширный материал. Сборник содержит 185 задач; если же
учесть, что многие из них даны в нескольких (иногда в не-
скольких десятках) вариантов, то число задач превышает 700.
Следует отметить, что однообразие вариантов часто оказыва-
ется лишь внешним, и за видимым сходством кроется значи-
тельное различие как в содержании задач, так и в степени их
сложности и способах решения.
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В задачник включены два приложения: 1) описание не-
квторых простых кристаллических структур, 2) таблица кри-
сталлЬхимических радиусов. Рекомендуется пользоваться
этими приложениями при решении задач в разделах 4 и 7—
11.

Стиль решения предлагаемых задач может быть весьма
различным. Автор, однако, счЕтает необходимым дать важ-
ную рекомендацию: как правило, при решении задачи недо-
статочно указать ответ — этот ответ должен быть обоснован
(в письменной форме).

В заключение автор пользуется возможностью принести
глубокую благодарность своим учителям чл.-кор. АН СССР
М. А» Порай-Кошицу и канд. геол.-мин. наук К>. Г. ЗагалЬг
ской —они не раз принимали живое участие в обсузндашш
включенных в сборник задач, коллективу лаборатории кри-
сталлохимии химфака МГУ, без поддержки и содействия fee^
торого этот задачник не мог бы увидеть свет, и особенно
Е. А. Роговой и Л. М. Куиавиной, оказ_авишм большую по-
Ыощь при подготовке рукописи.



1. ЗАКРЫТЫЕ ОПЕРАЦИИ И ЗАКРЫТЫЕ ЭЛЕМЕНТЫ СИММЕТРИИ

1.1. Перечислить симметрические операции, входящие в
группу симметрии следующих многогранников: 1) косоуголь-
ный параллелепипед, 2) прямой параллелепипед, 3) прямо-
угольный параллелепипед, 4) тригональная пирамида, 5) три-
гональная призма, 6) тригональная дипирамида, 7) тетраго-
нальный тетраэдр (тетраэдр, грани которого — равнобедрен-
ные треугольники), 8) ромбоэдр (параллелепипед, грани ко-
торого— равные ромбы).

1.2. Перечислить симметрические операции, входящие в
группу симметрии следующих плоских молекул (рис. 1):
1) этилен, 2) дифенил, 3) одихлорбензол, 4) бромбензол,
5) Н2О, 6) НСЮ.

\=/
./ V

1.2.1 1.2.2 1.2.3

1.2.4 1.2.5

•ее
1.2.6

Рис. 1. К задаче 1.2

1.3. Записать матрицы следующих симметрических опера-
ций: 1) 2 (Х) ,_2 ) т (У) , _3) IT 4) 4 1(Х), 5) 4 3 ( У ) , 6) 3 l ( Z ) ,
7) 6 5 (Z) , 8) (4) '(*), 9) (3) ' (2), Ю) ( 6 ) 5 ( Z ) . Путем умноже-
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ния вектора-столбца на эту матрицу найти координаты точки,
в которую в результате данной операции преобразуется точка
с координатами х, у, z.

1.4. Каким симметрическим операциям соответствуют сле-
дующие матрицы?

2) /-1

3) 1 О О
О 0 — 1
О 1 О

5) /—1 О О
О 0 1
0 — 1 О

4)

6)

, —1

О
1

1.5- Найти результат умножения следующих симметри-
ческих операций (путем перемножения матриц): 1) 2(Х) и
2(Z) , 2) 2 ( У ) и m(Z) , 3) 2 ( У ) и т (У) , 4) 2(Х) и I 5) т(Х)
и m(Z) , 6) т (У) и 1.

1.6. Найти результат умножения следующих симметриче-
ских операций (с помощью теоремы об умножении симметри-
ческих операций): 1) т(Х) и m'(Z), 2) 3(Z) и т ( Х ) , 3) 6(Z)
и 2(Х), 4) 4(Z) и m(Z) , 5) (6) (Z) и т(Х), 6) 4 (У) и 4(Z),
7) 3(Х) и 3 ( У ) .

1.7. Составить таблицы умножения для групп симметрии
плоских молекул, перечисленных в задаче 1.2.

1.8. Составить таблицы умножения для групп симметрии
объемных фигур, перечисленных в задаче 1.1.

1.9. Какую симметрическую операцию надо добавить к
данной совокупности симметрических операций для того, что-
бы получилась группа симметрии?

Вариант

1.9.1
1.9.2
1.9.3
1.9.4

Совокупность операций

т(Х), m(Y), 2(2)
1, 1, m(Z)
1, 2(2), 2(2)
1, 1, 2(2)

Вариант

1.9.5
1.9.6
1.9.7
1.9.8

Совокупность операций

2(Х), 2(У), 1
б1, б5, З1, З2, 1
1, З1, З2
1, (4)1, 2

П р и м е ч а н и е . В вариантах 1.9.6—1.9.8, подразумевается, что все по-
вороты совершаются вокруг одного и того же направления.



1.10. Являются ли элементами симметрии (циклическими
группами) следующие совокупности симметрических опера
ций?

Вариант

1 10.1
1 10.2

Совокупность операций

З1, З2, З3

(3)', (З)2, (З)3

Вариант

1.10.3
1.104

Совокупность операций

1, З1, З2, (б)', ("б")5, 2
1, З1, З2, (б)1, (б)5, т

П р и м е ч а н и е Подразумевается, что оси всех поворотов совпадают.

1.11 Дорисовать на проекции элементы симметрии, нали-
чие которых вытекает из присутствующих элементов симмет-
рии (рис. 2).

1.11.1 1.11.2 1.11.3

1.11.4 1.11.5 1.11.6

1.11.8
Рис. 2. К задаче 1.11

1.11.9



1.12. Изобразить проекцию элементов симметрии, содер-
жащихся в фигурах, которые перечислены в задаче 1.1.

1.13. Изобразить проекцию элементов, симметрии, содер-
жащихся в следующих молекулах: 1) этилен, 2) СНС13,
3) бензол.

1.14. Установить, какие повороты с отражением в плоскос-
ти (зеркальные повороты, обозначаемые по Шенфлису) соот-
ветствуют следующим поворотам с диверсией: 1) 1, 2) (4)1 ,
3) (Т)3 4) (3) ' ,5) (З)5 , 6) (6)', 7) (б)5.

1.15. Установить, какие повороты с инверсией соответст-
вуют следующим поворотам с отражением в плоскости
(зеркальным поворотам): 1) S\ , 2) S*3 , 3) S4

! , 4) 5!
6 ,

5 Si , 6) Si .
1.16. Доказать, что если я = 4/, то n=Sn, т. е. инверсион-

ные оси эквивалентны зеркально-поворотным осям тех же по-
рядков.

1.17. Доказать, что при п = 4/+2 справедливо равенство
Я = 5п/2, т. е. инверсионные оси эквивалентны зеркально-по-
воротным осям половинного порядка.

1.18. Доказать, что при n-нечетном справедливо равенство
n = Sn/2, т. е. инверсионные оси эквивалентны зеркально-пово-
ротным осям удвоенного порядка.

2. ТОЧЕЧНЫЕ ГРУППЫ СИММЕТРИИ

2.1. Изобразить на проекции расположение элементов сим-
метрии в следующих точечных группах: 1) 2/га,__2) mmm,
3) 32, 4) 3, 5) Зт, 6^422, 7) 42т, 8) 4/ттга, 9) 6, 10) 6т2,
11) 23, 12) тЗ, 13) 43т, 14) тЗт.

2.2. Определить категорию точечных групп, перечисленных
в задаче 2.1.

2.3. Записать символы Шенфлиса для точечных групп, пе-
речисленных в задаче 2.1.

2.4. Изобразить на проекции расположение элементов сим-
метрии в следующих точечных группах: 1) D2, 2) Czv, 3) С3и,
4) S4, 5) C4/i, 6) D5d, 7) C6/l, 8) D6/l, 9) Th, 10) 0, 11) /.

2.5. Определить категорию точечных групп, перечислен-
ных в задаче 2.4.

2.6. Записать международные символы точечных групп,
перечисленных в задаче 2.4.

2.71. Определить группу симметрии (указать международ-
ный символ и символ Шенфлиса) следующих многогранни-
ков: 1) косоугольный параллелепипед, 2) прямой параллеле-
пипед, 3) прямоугольный параллелепипед, 4) тригональиая

1 При решении задач 2.7—2.27 желательно показать на чертеже или
описать словами расположение элементов симметрии в фигуре или моле-
куле.
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пирамида, 5J тетрагональная пирамида, 6) тригональная
призма, 7) тетрагональная призма, 8) тригональная дипира-
мида, 9) тетрагональная дипирамида, 10) куб, 11) октаэдр,
12) правильный тетраэдр, 13) тетрагональный тетраэдр (тет-
раэдр, грани которого — равные равнобедренные треугольни-
ки), 14) «ромбический» тетраэдр (грани которого — равные
разносторонние треугольники), 15) ромбоэдр (параллелепи-
пед, грани которого — равные ромбы).

2.8. Определить груп-
пу симметрии следующих
многогранников с осями
пятого порядка (рис. 3):
1) пентагональная пира-
мида, 2) пентагональная
призма, 3) правильный
додекаэдр, 4) правильный
икосаэдр.

2.9. Определить сим-
метрию тела, полученного
вращением равнобедрен-
ного треугольника 1) во-
круг боковой стороны, 2)
вокруг основания.

2.10. Какова симмет-
рия 1) бабочки, 2) трех-
лопастного пропеллера,
3) кирпича, 4) полумеся-
ца, 5) гантели, 6) бубли-
ка, 7) рюмки?

2.11. Определить груп-
пу симметрии фигур, образующихся при сечении следующих
многогранников:

2.8.1 2.8.2

2.8.3 2.8А
Рис. 3. К задаче 2.8

Вариант

2.11.1
2.11.2

2.11.3

2.11.4

2.11.5

Многогранник

тригональная пирамида
трйгопальная пирамида

тетрагональная дипи-
рамида

тетрагональная дипи-
рамида

октаэдр

Сечение проведено

через высоту и боковое ребро
через высоту параллельно стороне

основания
через высоту и боковое ребро

через высоту параллельно стороне
основания

через плоскость симметрии (два
решения)

2.12. Определить точечную группу симметрии следующих
плоских молекул (рис. 4): 1) этилен, 2) 1,2-дихлорэтилен,
3) хлорэтилен, 4) бутадиен, 5) димер муравьиной кислоты,
6) флороглюцин (1,3,5-триоксибензол). л



2.13. Определить точечную группу симметрии плоских мо-
лекул конденсированных ароматических углеводородов, изо-
браженных на рис. 5: 1) нафталин, 2) фенантрен, 3) пирен,
4) трифенилен1, 5) хризен, 6) коронен.

се

И———С

... - v>

V
2,12.2

/

и... ни\\
V/

2.12.5

Рис. 4. К задаче 2.12

2-14. Определить точечную группу симметрии плоских мо-
лекул производных бензола и нафталина: 1) хлорбензол,
2) 1,2-дихлорбензол (о-дихлорбензол), 3) 1,3-дихлорбензол
(ж-дихлорбепзол), 4) 1,4-дихлорбензол (я-дихлорбензол),
5) 1,2,4,5-тетрахлорбепзол, 6) 1-хлорнафталин, Л) 1,2-дихлор-
нафталин, 8) 1,4-дихлорнафталии, 9) 1,5-дихлориафталин.

2.15. Какова симметрия молекулы 1,8-дииодиафталина,
в которой атомы I отклоняются от средней плоскости моле-
кулы в разные стороны (из-за стерических затруднений)?

2.16. Какова симметрия молекулы дифенила С6Н5—С6Н5
в кристалле, где она имет плоское строение, и в газе, где в
результате поворота вокруг ординарной связи плоскости мо-
лекул образуют угол ~42°?

2.17. Определить точечную группу плоских гетероцикли-
ческих молекул, изображенных на рис. 6: 1) пиридин (за счет

1 В действительности в молекуле трифенилена периферийные бензоль-
ные кольца слегка выведены из плоскости центрального кольца.
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2.13.1

о©coo
2.13.3

2.13.5

2.132

2.13 Л

Dp
A^C00

2.13.6

Рис. 5. К задаче 2.13

2.17.1 2.17.2
Рис. 6. К задаче 2.17

2.17,3



сопряжения связи в кольце выравнены подобно тому, как это
происходит в молекуле бензола), 2) тиофтен, 3) боразол.

2.18. Какова симметрия молекулы СО и линейной моле-
кулы СО2?

2.19. Какова симметрия 1) плоской квадратной молекулы
XeF4, 2) линейной молекулы XeF2?

2.20. Определить точечную группу симметрии следующих
молекул (рис. 7): 1) BrF5 (тетрагональная пирамида),
2) SbCl5 (тригоналыгая дипирамида), 3) ТеС14 (расположе-
ние двух связей близко к линейному, две другие связи Те—С1
лежат в перпендикулярной плоскости), 4) ферроцен (пента-
гональная антипризма), 5) SF6 (октаэдр), 6) XeO2F4 (гипо-
тетическая молекула, которая по форме должна быть близка
к октаэдру).

2.20.1

2.20.4

Рис. 7. К задаче 2.20

2.21. Определить точечную группу симметрии следующих
молекул: 1) метан СН4, 2) хлористый метил СН3С1, 3) хло-
ристый метилен СН2С12, 4) хлороформ СНС13, 5) траяс-ди-
хлорэтан СН2С1—СН2С1.

2.22. Углеродный скелет молекулы углеводорода С20Н20
(фотодимер баскетена) показан на рис. 8. Какова симметрия
этой молекулы?

2.23. Какдва симметрия иона [NbOF6]3~, в котором Nb на-
ходится в центре октаэдра, атомы F — в вершинах этого окта-
эдра, а атом О — над центром одной из треугольных граней?
12



2.24. Какова симметрия молекулы IF7, имеющей форму
правильной пентагональной дипирамиды, в центре которой
располагается атом I, а по вершинам — атомы F?

2.25. Определить то-
чечную группу симметрии
молекулы ацетилацетона-
та бериллия (рис. 9), счи-
тая, что все 4 связи Вс—О
одинаковы, и пренебрегая
различием связей С—О и
С —О, С = С и С—С (в
металлоцикле).

2.26. Определить то-
чечную группу симметрии
следующих молекул (рис.
10): 1) N2H4> 2) Р406, 3)
B4Hio, 4) В5Нд, 5) анион
B3Hs~ Рис. 8. К задаче 2.22

2.27. Определить то-
чечную группу симметрии

следующих кластеров (рис. 11): 1) анион Re2Cl |~ , 2) анион
Re3Cl?- ,3) катион Мо6С18

4+ .

ч .Be.
-о' хн.

Рис. 9. К задаче 2.25

2.28. Перечислить подгруппы, входящие в следующие то-
чечные группы: 1) mm2, 2) 3m, 3) 422, 4) ?2m, 5)~3m, 6) 6m2,
7) 6/m, 8) 12/m, 9) m3, 10) 43m, 11) 432, 12) m5.

2.29. Записать символ точечной группы минимального по-
рядка, включающей элементы симметрии: 1) две взаимно пер-
пендикулярные оси 2, 2) оси 2, пересекающиеся под углом
60°, 3) оси 2, пересекающиеся под углом 12°, 4) оси 2, пере-
секающиеся под углом 13°, 5) оси 2, пересекающиеся под уг-
лом 14°, 6) две взаимно перпендикулярные плоскости т,
7) плоскости т, пересекающиеся под углом 45°, 8) ось 2 и
плоскость т, пересекающиеся под углом 30°, 9) ось 2 и плос-
кость т, пересекающиеся под углом 40°, 10) ось 2 и плос-
кость т, пересекающиеся под углом 80°, 11) ось 2_и плос-
кость т, пересекающиеся под углом 81°, 12) оси 2 и 2, пере-

13



2.26.1

2.26.2

2.2U3

2.26 Л

2.26.5

2.27,1 2.27.2

Рис. 10. К задаче 2.26

2.27.3
Рис. 11. К задаче 2.27



секающиеся под углом 30°, 13) оси 2 и 2, пересекающиеся
под углом 36°, 14) две оси 3, 15) две оси 4, 16) две оси 5,
17) две оси 6, 18) три плоскости т.

2.30. Определить точечную группу тел, которые можно по-
лучить, рассекая плоскостью на две равные части 1) тетраго-
нальную призму, 2) тригональную призму, 3) тетраэдр, 4) куб.

3. СИСТЕМЫ ЭКВИВАЛЕНТНЫХ ПОЗИЦИЙ
В ТОЧЕЧНЫХ ГРУППАХ. ИЗОЭДРЫ

• 3.1. Для следующих точечных групп перечислить и изо-
бразить на проекции возможные типы систем эквивалентных
позиций, определить кратность позиций: 1) С2/г, 2) C2v, 3) D2,
4) 53, 5) Se, 6) C4v, 7) С5/г, 8) D^ 9) D3d.

3.2. Для систем позиций, найденных в задаче 3.1, записать
координаты точек.

3.3. Для групп, перечисленных в задаче 3.1, записать пол-
ный перечень симметрических операций (в соответствии с об-
щей системой эквивалентных позиций).

Х3.4. Для следующих групп высшей категории перечислить
возможные типы систем эквивалентных позиций и дать их
пространственное изображение, определить кратность позиций:
1) 23, 2) тЗ, 3) 43т, 4) тЗт.

3.5. Расположение атомов А и В в гипотетической молеку-
ле АХВУ симметрии 5 указано в таблице. Какова формула мо-
лекулы, если атомы каждого сорта занимают только одну
систему эквивалентных позиций?

Вариант

3.5.1
3.5.2
3.5.3
3.5.4
3.5.5
3.5.6
3.5.7
3.5.8
3.5.9
3.5.10
3.5.11
3.5.12
3.5.13
3.5.14
3.5.15
3.5.16
3.5.17
3.5.18
3.5.19
3.5.20

s

mm2
222
32
4mm
422
42m
42m
4/mmm
jTm2
6m2
6m2
3m
U)m2
43m
43m
43m
m3m
m3m
m3m
m5

Расположение атомов

A

на плоскости m
на оси 2
па осях 2
на оси 4
на осях 2
на осях 2
на плоскостях m
на осях 2
на осях 2
на осях 2
на плоскости m
на осях 2
на осях 2
на осях 3
на осях 3
на плоскостях m
на осях 4
на осях 3
на осях 3
на осях 3

В

в общей позиции
в общей позиции
в общей позиции
в общей позиции
в общей позиции
па плоскостях m _
в особой точке оси 4
на оси 4
в общей позиции
на оси 6
на оси 6
в общей позиции
на оси 10
на осях 4 _
в особой точке оси 4
на осях 4
в центре инверсии
в центре инверсии
на осях 4
на осях 5
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3.6. Какое минимальное число атомов может входить в
гипотетические молекулы симметрии 1) 1, 2) 1, 3) 2, 4) т,
5) 2/т, 6) тт_2, 7) 222, 8) ттт, 9) 3, 10) 3^ 11) Зт, 12) 32,
13) Зт, 14) 4," 15) 42т, 16) 6, 17) 6/т, 18) бтт, 19) 622,
20) 6, 21) 6т2, 22) 6/ттт.

3.7. Какое минимальное число граней может содержаться
в замкнутых многогранниках, которые имеют симметрию,
указанную в предыдущей задаче?

3.8. Какой может быть симметрия замкнутого 1) четырех-
гранника, 2) пятигранника?

3.9. Какой может быть симметрия молекулы, образованной
1) тремя одинаковыми атомами, 2) четырьмя одинаковыми
атомами, 3) пятью одинаковыми атомами?

3.10. Какой может быть симметрия молекул состава
1) АВ2, 2) А2В2, 3) А2В3?

4. КРИСТАЛЛОГРАФИЧЕСКИЕ СИСТЕМЫ КООРДИНАТ.
ТИПЫ РЕШЕТОК

4.1. Определить тип решетки, если проекция элементар-
ной ячейки имеет вид, показанный па рис. 12. В случаях
4.1.1—4.1.6 ячейка имет форму куба, в остальных случаях —
форму призмы, боковое ребро которой перпендикулярно к
плоскости проекции.

4.1.1 4.1.2 4.1.3

о
• Г *

о -о

•1..
2

to
to

Oi

0!

4.1 Л 4.1.5
Г.

4.1.8

Рис. 12. К задаче 4.1 (часть 1)

4.2. В кристаллической структуре, содержащей атомы эле-
ментов А и В, атом А располагается в начале координат. Из-
вестен тип решетки и координаты некоторых атомов В (один
16



4.1.7 4.1.8

^•1-9 -4.1.10

Рис. 12. К задаче 4.1 (часть 2)
1
4

О о

4.1.16
Рис. 12. К задаче 4.1 (часть 3)

2
41.17
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из вариантов, приведённых в таблице). Размножив атомы
действием трансляции, изобразить проекцию ячейки. Пара-
метры ячейки в пределах ограничений, налагаемых типом ре-
шетки, выбрать произвольно.

Вариант

4.2.1

4.2.2

4.2.3

4.2.4

4.2.5

4.2.6

4.2J

4.2.8

4.2.9

4.2.10

4.2.11

4.2.12

4.2.13

4.2.14

Решетка

кубич. Р

кубич. /

кубич. F

гексаген. Р

гексаген. R

тетрагон. Р

тетрагон. /

ортогон. Р

ортогон. /

ортогон. F

ортогон. С

монокл. Р

монокл. В

трикл. Р

Координаты атомов В

1 1 1 J_ J_J_
2 2 ' 2 2 ' 2 2
1 1 1

—— 0 0 , 0 — 0, 00 —
2 2 2

_L_L _L
4 4 4
1 2 2 1тт'-тт0

o o —
4

i i
— о о, о — о

2 2

0 0 т
_L_LJ_ _LJLJ-

2 3 2 ' 2 3 2

° 2 Т

O O y

1 1 1 3— — о, — — о
4 4 4 4
1 1 3 1— о — , — о —
4 2 4 2

J_ 1

1 1 1
4 4 4

4.3. Определить тип решетки, примитивной параллелепи-
пед который имеет приведенные ниже характеристики (атомы
располагаются только в вершинах этого параллелепипеда),
изобразить проекцию элементарной ячейки.
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Вариант

4.3.1

4.3.2

4.3.3

4.3.4
4.3.5
4.3.G
4.3.7
4.3.8

Вид основания
параллелепипеда

квадрат

квадрат

ромб
ф :71т=60

ромб
ромб
ромб

с острым углом!
\

с ф — 60° |
с ф^60° )
с Ф = 60°

прямоугольник J
прямоугольник

О

ш
ч-/

т-

*\

Относительное расположение
верхнего и нижнего оснований

одна из вершин
ния проектируется
основания

одна из вершин
ния проектируется
него основания

боковые ребра

верхнего основа-
в центр нижнего

верхнего основа-
на диагональ ниж-

перпендикулярны
плоскости основания

одна из вершин
ния проектируется
основания

верхнего основа-
в центр нижнего

произвольное расположение

М п - *
I Т *Н

0 Ш 16 /О
1 1_4?^

1.3 -О О —— -О—м
4-1-18 4.1.19

41
Л ®— —— ——— (
\ i^A

о 6l г \ .|
li —— • —— 4t $& ——

4.1.20 L 191

^— о%•м-—о

ЖГг

— ®^г

Рис. 12. К задаче 4.1. (часть 4)

4.4. Примитивный параллелепипед повторяемости имеет
линейные параметры ап а2, а3 и угловые параметры ап а2, сс3
(<*! — угол между а2 и а3, а2 — между al и а3, а3 — между аА
и а2). На значения параметров наложены ограничения, при-
веденные в таблице. Атомы располагаются только в верши-
пах этого параллелепипеда. Определить тип решетки и изо-
бразить проекцию элементарной ячейки.
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Вариант Ограничения, налагаемые на параметры параллелепипеда

4.4.1
4.4.2

4.5- Определить тип решетки, которая возникает при растя-
жении следующих структур (описание структур см. в прило-
жении). Нарисовать проекции элементарных ячеек деформи-
рованных структур.

Вариант

4.4.1
4.4.2
4.4.3
4.4.4
4.4.5
4.4.6
'4.4.7
4.4.8
4.4.9
4.4.10
4.4.11
4.4.12
4.4.13
4.4.14
4.4.15

Деформируемая
структура

а-Ро
а-Ро
a-Fe
a-Fe
Си
Си
Си
Си3Аи
Си3Аи
СиАи
СиАи
CsCl
CsCl
Re03
ReO3

Направление растяжения
(в ячейке)

диагональ грани
объемная диагональ
координатная ось
диагональ грани
координатная ось
диагональ грани
объемна» диагональ
диагональ грани
объемная диагональ
координатная ось X
диагональ грани XY
координатная ось
диагональ грани
диагональ грани
объемная диагональ

4.6. Определить тип решетки (3-олова, структура которого
представляет собой сжатую вдоль координатной оси структу-
ру алмаза. Изобразить проекцию элементарной ячейки.

4.7. В ячейке, имеющей форму куба, координаты атома А
1 3x = y = z= — , координаты атома В x=y=z= — . Определить4 4

тип решетки, если атомы А и В 1) одинаковые, 2) разные.
4.8. Почему нет смысла отдельно рассматривать «биклин-

ную» («диклинную») решетку?
4.9. Доказать, что не может существовать а) элементар-

ная ячейка, у которой центрированы две пары граней, б) ба-
зоцентрированная кубическая ячейка.

4.10. В гексагональной примитивной решетке выбрать ор-
тогональный параллелепипед повторяемости минимального
объема. Выразить его параметры через параметры элемен-
тарной ячейки.

5. ЗАВИСИМОСТЬ ФИЗИЧЕСКИХ СВОЙСТВ КРИСТАЛЛОВ
ОТ ИХ СИММЕТРИИ

5.1. Монокристалл обточен в форме шара. Как изменится
его форма при нагревании, если он относится к 1) кубической,
2) гексагональной, 3) тетрагональной, 4) ортогональной,
5) моноклинной,
20
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5.2. Характеристическая поверхность, описывающая элек-
тропроводность пироэлектрического кристалла, имеет вид эл-
липсоида вращения. Какую точечную группу может иметь
кристалл? Может ли кристалл, изотропный в отношении элек-
тропроводности, проявить пироэффект?

5.3. Почему у кубических кристаллов невозможен пиро-
эффект?

5.4. Какие изоэдры могут встречаться только в группах
симметрии, допускающих пироэффект?

5.5. Почему наличие в кристалле пироэффекта заставляет
предполагать и наличие пьезоэффекта, по не наоборот?

5.6. Какими -из следующих свойств: пироэффект, пьезо-
эффект, оптическая активность, — обладают кристаллы квар-
ца (точечная группа симметрии 32)?

5.7. Какими из следующих свойств: пироэффект, пьезоэф-
фект, оптическая активность, — обладают кристаллы, имею-
щие симметрию 1) С2, 2) >2, 3) C3v, 4) Td?

5.8. Считая, что внешняя форма кристалла правильно пе-
редает его истинную симметрию, установить, какими из сле-
дующих свойств: пироэффект, пьезоэффект, оптическая актив-
ность,— могут обладать кристаллы, имеющие форму 1) косо-
угольного параллелепипеда, 2) ромбоэдра, 3) тригональной
дипирамиды, 4) тригональной пирамиды (с моноэдром),
5)тригонального скаленоэдра, 6) тригонального трапецоэдра?

5.9. Изобразить гномостереографические проекции двух
энантиоморфных 1) ромбических тетраэдров, 2) тригональных
трапецоэдров, 3) пеитагон-тритетраэдров.

5.10. Определить симметрию кристалла, для которого из-
вестны следующие данные:

Вариант

5.10.1
5.10.2
5.10.3
5.10.4
5.10.5
5.10.6
5.10.7
5.10.8

Сингония

ортогон.
тетрагон.
гексаген.
кубич.

Симметрия
дифракционной

картины

2 /т
ттт
"Зт
6/шт/я

Наличие особых свойств

•ё-
о н=1с-Э

+
+
+

+
+

пьезо-
эффект

+
+

оптичес-
кая актив-

ность

+
+
+

+

П р и м е ч а н и я : 1) если в одном из трех правых столбцов нет знака
+ , то это указывает не на отсутствие соответствующего свойства, а на от-
сутствую сведений;

2) если симметрию нельзя установить однозначно, нужно указать две
или несколько возможных точечных групп.
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5.11. Как с помощью изучения пиро- и пьезоэлектрических
свойств можно различить кристаллы симметрии 4/т, 422,
4mm?

5.12. Характеристическая поверхность, описывающая элек-
тропроводность пироэлектрического кристалла, имеет вид эл-
липсоида вращения. Какой может быть симметрия кристалла?

5.13. Пьезоэлектрический оптически активный кристалл
имеет изотропную электропроводность. Определить его сим-
метрию.

5.14. Оптически одноосные кристаллы обнаруживают пи-
роэффект и вращают плоскость поляризации. Какой может
быть их симметрия?

5.15. В поляризационном микроскопе при скрещенных ни-
колях кристаллы остаются темными при любых положениях
столика. Вместе с тем обнаруживается пьезоэффект и оптиче-
ская активность. Какова симметрия кристаллов?

5.16. Какие точечные группы средней категории допуска-
ют одновременно пьезоэффект и оптич-ескую активность и ис-
ключают возможность пироэффекта?

5.17. Вывести вид матрицы пьезоэффекта для следующих
точечных групп: 1) 2 (установка 121, т. е. ось 2 параллельна
оси У), 2) 222, 3) т (установка l l m , т. е. плоскость симмет-
рии-перпендикулярна оси Z), 4) т (установка 1ml, т. е. плос-
кость симметрии перпендикулярна оси У), 5) mm2, 6)_ 4,
7) "42т, 8) 422, 9) 4тт, 10) 3, 11) 32, 12) Зт, 13) 6, 14) 6.

5.18. Показать, что матрицы пьезоэффекта для точечных
групп 6, 622 и 6mm имеют тот же вид, что и для точечных
групп 4, 422 и 4mm соответственно.

5.19. Доказать, что кристаллы симметрии 432 не могут об-
ладать пьезоэффектом.

5.20. Показать, что кристаллы симметрии ~43т и 23 имеют
одинаковый вид матрицы пьезоэффекта. Найти вид матрицы.

5.21. Как, изучая пьезоэлектрические свойства, различить
кристаллы симметрии 222, 42т, 43т?

6. ОТКРЫТЫЕ ЭЛЕМЕНТЫ СИММЕТРИИ

6.1. Перечислить элементы симметрии, входящие в группы
симметрии бесконечных цепей, которые изображены на
рис. 13. Предполагается, что каждый треугольник, изобра-
женный на рисунке, имеет две различающиеся стороны —
светлую и закрашенную.

6.2. Найти элементы симметрии, присутствие которых с
необходимостью вытекает из наличия следующих элементов
симметрии (буквы X, У, Z — обозначения ортогональных осей
координат; в случае оси 2 или 2t они указывают на парал-
лельность по отношению к соответствующей оси координат,
а в случае плоскости зеркального или скользящего страже-
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пия — на перпендикулярность к соответствующей оси коор-
динат) : 2(Х) и 2 4 (У) (оси пересекаются), 2) 2(Х) и 2i(Y)
(оси скрещиваются), 3) 2{(Х) и 2 t(Z) (оси пересекаются),
4) 2i(X) и 2i(Z) (оси скрещиваются), 5) т(Х) и
6) т(Х) и с ( У ) , 7) т(Х) и л ( У ) , 8) Ь (Х) и а ( У ) , 9)
и с ( У ) , 10) Ь(Х) и / г ( У ) , 11) с(Х) и с ( У ) , 12) с(Х) и f c ( Z ) ,
13) d(X) и < / ( У ) , 14) 2(Х) и Ь ( Х ) , 15) 2ДХ) и 6 (Х) , 16) 2(Х)
и п(Х) 17) 2 (А") и т (У) (ось не лежит в плоскости), 18) 2i(X)
и т (У) (ось лежит в плоскости), 19) 2(Х) и n ( Y ) (ось не ле-
жит в плоскости), 20) 2 ( X ) и f t ( Z ) (ось лежит в плоскости),
21) 2(Z) и d(X) (ось не лежит в плоскости), 22) 2,(Х) и 6(Z)
(ось не лежит в плоскости), 23) 1 и 2 (центр не лежит на
оси), 24) 1 и 24 (центр лежит на оси), 25) 1 и m (центр не
лежит па плоскости), 26) 1 и b (центр лежит на плоскости),
27) 1 и b (центр не лежит на плоскости), 28) 1 и п (центр
лежит на плоскости).

6.1.1

6.1.2

6.1.3

6.1.4

6.1.5

6.1.6

Рис. 13. К задаче 6.1
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6.3. Найти элементы симметрии, которые возникают при
действии_перпеидикулярной трансляции на следующие оси:
1) 3, 2) 3, 3) 4з, 4) 4~ 5) 6, 6) 63, 7) 64, 8) "б!

6.4. Найти элементы симметрии, которые возникают при
действии наклонной трансляции на следующие оси: 1) 2,,
2) Зп 3) (Г

6.5. Найти элементы симметрии, которые возникают при
действии наклонной трансляции на следующие плоскости
скользящего отражения: 1) &, 2) п.

6.6. Найти элементы симметрии, которые возникают при
сочетании плоскостей т и с, пересекающихся под углом
1) 45°, 2) 60°, 3) 30°.

6.7. Найти элементы симметрии, которые возникают при
сочетании плоскостей п и с, пересекающихся под углом
1) 45°, 2) 60°, 3) 30°.

7. ПРОСТРАНСТВЕННЫЕ ГРУППЫ СИММЕТРИИ

7.1. Изобразить элементы симметрии (в пределах одной
элементарной ячейки), присутствие которых вытекает из на-
личия элементов, показанных на рис. 14. Записать символ
соответствующей пространственной группы.

7.2- Изобразить на проекции расположение элементов сим-
метрии в следующих пространственных группах (не пользу-
ясь таблицами пространственных групп) . Нанести на этот
рисунок точки, представляющие собой общую систему экви-
валентных позиций и записать их координаты; сделать то же
самое для всевозможных частных позиций.

В а р и а н т

7.2.1
7.2.2
7.2.3
7.2.4
7.2.5
7.2.6
7.2.7
7.2.8
7.2.9
7.2.10
7.2.11
7.2.12

Пр. группа

P2i/m
Р2/с
Pmc2i
Pba2
Рпс2]

Ссс2
Ата2
Iba2
Р212121
С222
РЬса
Рппа

, Вариант

7.2.13
7.2.14
7.2.15
7.2.16
7.2.17
7.2.18
7.2.19
7.2.20
7.2.21
7.2.22
7.2.23
7.2.24

Пр. группа

•РЪст
Рттп
РЬсп
РЬат
Ibam
Стст
С т та
Ibca
Fmmm
Р4
Я4,
Р42

Вариант

7.2.25
7.2.26
7.2.27
7.2.28
7.2.29
7.2.30
7.2.31
7.2.32
7.2.33
7.2.34
7.2.35
7.2.36

Пр. груп-
па

Р4тт
Р4/т
/4
РЗ
/>3i
Р6
Р6,
Р62
Р63
Я6//ГС
Р6
Р321

7.3; Кристаллическая структура АХЕУ описывается одной
из перечисленных в таблице пространственных групп. Атомы
А занимают систему общих позиций, атомы В — систему ч'аст-
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ных позиций. Изобразить на проекции расположение элемен-
тов симметрии и атомов в элементарной ячейке и определить
отношение х/у.

Вариант

7.3.1
7.3.2

Пр. группа

Pmc2i
Pmn2i

Вариант

7.3.3
7.3.4

Пр. группа

РЬа2
Рсс2

7.1.1

О—————————О

-О

7.1.3

п———ч:м

п- -п
7.1.5

7.1.2

7.1.4

7.1,6

7.1.7 7.1.8

Рис. 14. К задаче 7.1
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7.4. Определить возможную симметрию позиции в следую-
щих пространственных группах (не пользуясь таблицами
пространственных групп):

Вариант

7.4.1
7.4.2
7.4.31

7.4.4
7.4.5

Пр. группа

Р21/т
Р2/а
Р^/а
Рса
/2i2!2i

Вариант

7.4.6
7.4.7
7.4.8
7.4.9
7.4.10

Пр. группа

РЬса
Рппа
Р4
Р4
Р4/т

Вариант

7.4.11
7.4.12
7.4.13
7.4.14
7.4.15

Пр. груп-
па

Р42с
Р62
Р63

Р6
Рб/ш

7.5. Кристаллическая структура АВ2 описывается одной
из перечисленных в таблице пространственных групп. Задано
также число формульных единиц в ячейке (Z). Изобразить
на проекции расположение элементов симметрии и опреде-
лить возможную симметрию позиции атомов А и-В.

Вариант

7.5.1
7.5.2
7.5.3
7.5.4

Пр. группа

Р2/а
Рпп2
Ртат
Рппп

z

2
2
4
4

Вариант

7.5.5
7.5.6
7.5.7
7.5.8

Пр. г р у п п а

7M2i/n
P42i/n
Р42/тпт
Р42/тпт

z

2
4
2
8

7.6. Почему уже из данных начальной стадии рентгено-
структурного исследования (пространственная группа
P2Ja, Z = 2) вытекает, что молекула бифенила С6Н5—С6Н5 в
кристалле плоская (в отличие от газовой фазы)?

7.7. Определить симметрию позиции атома в структуре
a-Fe. Какой станет эта симметрия при деформации структуры
1) вдоль оси 4, 2) вдоль оси 3, 3) вдоль оси 2?

7.8. Определить симметрию позиции атома в структуре
Mg. Какой станет эта симметрия при деформации структуры
вдоль одной из диагоналей основания гексагональной ячейки?

7.9. Как изменится симметрия позиции атомов в структу-
рах двух модификаций ZnS (сфалерита и вюртцита) при де-
формации структур вдоль оси 3?

7.10. Вещество состава ДВ имеет кристаллическую струк-
туру с симметрией Рппт. Параметры элементарной ячейки:
а=10,0 А, 6 = 2,0 А, с = 5,0 А. Координаты атомов: А х =. О,
t /=l /2, 2=1/5; В x = y = z = Q. Изобразить расположение ато-
мов в ячейке и рассчитать кратчайшее расстояние между ато-
мами А и В.

7.11. Структура марказита FeS2 имеет симметрию Рппт.
Параметры элементарной ячейки: a = 4,436 А, 6 = 5,414 А, с =
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= 3,381 А. Координаты атомов: Fe x = y=z=Q, S # = 0,200, у =
= 0,378, z = 0. Изобразить расположение атомов в элементар-
ной ячейке и рассчитать кратчайшие расстояния Fe—S, S—S
и Fe—Fe.

7.12. Структура PdCl2 имет симметрию Рппт. Параметры
элементарной ячейки: а = 3,81 А, Ь=11,0 А, = 3,34А. Коор-
динаты атомов: Pd х = у = 09 2=1/2; С1 * = 0,173, # = 0,132,
2 = 0. Изобразить расположение атомов в элементарной ячей-
ке и рассчитать кратчайшие расстояния Pd—С1 и Pd—Pd.

7.13. Ячейка имеет форму куба. Атомы А располагаются
в вершинах ячейки, атом В — в произвольной точке. Какова
пространственная группа структуры, если атомы А и В 1) оди-
наковые, 2) разные?

8. ЧИСЛО ФОРМУЛЬНЫХ ЕДИНИЦ В ЯЧЕЙКЕ.
плотность КРИСТАЛЛОВ

8.1. Определить число формульных единиц в ячейке (Z)
для структур, описанных в приложении.

8.2. Кратчайшее межатомное расстояние в одной из моди-
фикаций стронция равно 4,18 А (структурный тип а-железа).
Определить плотность кристаллов.

8.3. Найти отношение плотности алмаза и графита, если
параметр кубической ячейки алмаза 3,56А, а параметры гек-
сагональной решетки графита: а = 2,46, = 6,7 А. Структурные
типы алмаза и графита считать известными.

8.4. Параметр кубической ячейки сфалерита ZnS равен
5,41 А. Найти плотность кристаллов, считая структурный тип
известным.

8.5. В кубических кристаллах CsCl расстояние Cs—С1
равно 3,46 А. Определить плотность кристаллов, считая струк-
турный тип известным.

8.6. Определить плотность кубических кристаллов SrCl2
(структурный тип флюорита), если расстояние Sr—С1 равно
3,02 А.

8.7. Параметры гексагональной ячейки кристаллов MnBi:
а = 4,26, с = 6,12 А (структурный тип NiAs). Определить плот-
ность.

8.8. Кристаллы хлорида ртути имеют плотность 5,44 г/ м3.
Установить, является этот хлорид каломелью Hg2Cl2 или су-
лемой HgCl2, если параметры тетрагональной ячейки кало-
мели: а = 4,47, =10,89 A, Z = 2; параметры ортогональной
ячейки сулемы а = 5,96, Ь=12,74, = 4,32A,Z = 4.

8.9. Кубическая модификация HgS имеет параметр ячейки
5,84 A, Z = 4; для гексагональной модификации а = 4,16, с =
= 9,54 A, Z=3. Какую модификацию представляют собой кри-
сталлы HgS, если их плотность 7,73 г/см3?

8.10. Предельный углеводород имеет плотность 0,93 г/см3

и следующие параметры ортогональной решетки: а = 7,452,
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6 = 4,965, с = 81,60 А. Полагая, что ячейка содержит 4 молеку-
лы, найти формулу углеводорода.

8.11. Параметры моноклинной ячейки галогепида меди:
а = 6,85, 6 = 6,70, с = 3,30 A, у=121°, Z = 2. Плотность равна
3,44 г/см3. Определить формулу галогенида.

8.12. Параметры ортогональной ячейки одной из селитр;
а = 5,13, 6 = 9,17, с = 6,45А, Z = 4; плотность 2,109 г/см3. Опре-
делить какая это селитра — чилийская (KNO3) , индийская
(NaNOJ или английская (NH 4NO 3 ) .

8.13. Кристаллы бромзамещепного бензола имеют состав
СзНл-л-Вг.х-. Найти х, если плотность кристаллов 2,26 г/см3, а
параметры моноклинной ячейки а= 15,46, 6 = 5,80, = 4,11 А,
Y= 112,5°, Z = 2.

8.14. Параметры моноклинной ячейки галогенида меди:
а = 7,18, 6 = 7,14, с = 3,46 A, v=121°15, Z=2. Плотность кри-
сталлов 4,89 г/см3. Найти формулу галогенида.

8.15. Параметры моноклинной ячейки гидрата сульфата
магния MgSO4-xH20: a—10,0, 6-24,3, с = 7,2 А, 7 = 98,6°, Z =
= 8. Плотность кристаллов 1,75 г/см3. Найти количество моле-
кул воды в формуле. Результат округлить.

8.16. Параметры моноклинной решетки гидрата сульфата
кальция Са5О4-л;Н2О: а-10,47, 6 = 6,28, с= 15,15 А, Т = 995,
Z = 8. Сколько молекул воды содержится в формульной еди-
нице, если плотность кристаллов 2,32 г/см3? Результат округ-
лить.

8.17. Параметры ортогональной ячейки гидрата сульфата
цинка ZnS(V*H2O: a= 11,85, 6 = 12,09, с = 6,83 A, Z = 4; плот-
ность 1,97 г/см3. Сколько молекул воды входит в формульную
единицу? Результат округлить.

8.18. Параметры тетрагональной ячейки гидрата сульфа-
та бериллия BeSO4-JcH2O: a = 8;02, c=10,75 A,Z=4. Сколько
молекул воды содержится в формульной единице, если плот-
ность кристаллов 1,713 г/см3? Результат округлить.

8.19. Параметры гексагональной ячейки гидрата хлорида
кальция СаС12-л:Н2О: я = 7,86, = 3,91 A, Z= l Сколько моле-
кул воды содержится в формульной единице, если плотность
кристаллов 1,72 г/см3? Результат округлить до целого числа.

8.20. Параметр кубической ячейки алюмокалиевых квас-
цов KAl(SO4h-*H2O равен 12,13 A, Z = 4. Плотность кристал-
лов 1,75 г/см8. Найти количество молекул воды в формуле.
Результат округлить.

8.21. Плотность кристаллов алмаза 3,51 г/см'. Считая
структурный тип известным, найти параметр кубической ячей-
ки и межатомное расстояние С—С.

8.22. Плотность кристаллов кремния, относящихся к
структурному типу алмаза, равна 2,23 г/см8. Найти параметр
кубической решетки и кратчайшее межатомное расстояние.

8.23. Вычислить расстояние Be—Те в структуре ВеТе
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(структурный тип сфалерита), если плотность кристаллов
5,59 г/см*.

8.24. Плотность кристаллов поваренной соли 2,163 г/см3.
Считая структурный тип известным, найти параметр кубичес-
кой ячейки и расстояние Na—С1.

8.25. Плотность кубических кристаллов Cu3Au равна
12,2 г/см3. Считая структурный тип известным, определить
параметр ячейки и кратчайшее расстояние Си—Аи.

8.26. Моноклинные кристаллы дифенила (С6Н5—С6Н5),
терфенила (С„Н5—СвН4—СвН5) и кватерфенила (С6Н5—
—СвН4—С6Н4—С6Н5) имеют сходное строение: с увеличением
молекулы меняется параметр с при неизменных а, & и у. Для
дифенила = 9,39 А, плотность 1,18 г/см3; плотность терфени-
ла 1,23 г/см3; для кватерфенила с=17,81 А. Найти с для тер-
фенила и плотность кватерфенила.

9. КООРДИНАЦИЯ АТОМОВ. ХАРАКТЕР СТРУКТУРЫ

9.1. Какую симметрию позиции и собственную симметрию
может иметь координационный 1) четырехвершинник, 2) пя-
тивершинник.

9.2. В ячейке, имеющей форму куба, располагаются атом
А (в точке с координатами —, —, —) и атом В (в точке с

3 3 3координатами—, —, — ) . Каково координационное число и
4 4 4

координационный многогранник этих атомов? Как называется
данный структурный тип?

9.3. Атомы А располагаются в вершинах кубической ячей-
ки, атом В — в ее центре, атомы С — в центрах всех граней.
Найти координационные числа и координационные многогран-
ники всех атомов. Определить характер структуры.

9.4. Определить характер структуры, в которой атомы
располагаются по узлам ортогональной примитивной решет-
ки, если 1) a : b \с=\ : 2 : 3, 2) а:Ь:с= 1:1:3, 3) а = Ь = с.

9.5. В кристаллической структуре атомы располагаются
только по узлам решетки: 1) тетрагональной Р, 2) тетраго-
нальной /, 3) гексагональной Р, 4) гексагональной R. Как ме-
няется характер структуры в зависимости от величины отно-
шения с/а?

9.6. Элементарная ячейка ионной структуры состава АВ
имеет форму куба. Ионы А располагаются в вершинах ячей-
ки. Рассмотреть зависимость координационного числа и ха-
рактера структуры от расположения ионов В.

9.7. Как меняется характер структуры при деформации в
перечисленных ниже случаях?
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Вариант

9.7.1
9.7.2
9.7.3
9.7.4
9.7.5
9.7.6

Структурный тип

а-Ро
а-Ро
а-Ро
а-Fe
а-Fe
а-Fe

Направление деформации

координатная ось
диагональ грани ячейки
объемная диагональ ячейки
координатная ось
диагональ грани ячейки
объемная диагональ ячейки

10. ПЛОТНЫЕ ШАРОВЫЕ УПАКОВКИ И КЛАДКИ

10.1. Доказать, что в любой плотнейшей шаровой упаков-
ке возможны лишь три варианта расположения слоя (Л,
В, С).

10.2. Определить слойность (число слоев в периоде) сле-
дующих плотнсйших шаровых упаковок:

Вариант

10.2.1
10.2.2
10.2.31

10.2.4

Упаковка

. . . КГ. . .

. . . КГГ. . .

. . . ККГ. . .

. . . ккгг. . .

Вариант

10.2.5
10.2.6
10.2.7
10.2.8

Упаковка

. . . КГГГ. . .

. . . КККГ. . .

. . . КККГГ. . .

. . . КГКГК. . .

10.3. Какие из следующих шестислойных плотнейших ша-
ровых упаковок эквивалентны друг другу?

1) ... (ABABAG). . . 3) ... (АВАСВС). ..
2) ...(АВСАСВ)... 4) ...(АВАВСВ)....
10.4. Доказать, что возможно существование 1) только од-

ной плотнейшей четырехслойной шаровой упаковки, 2) толь-
ко одной пятислойной упаковки, 3) только двух шестислой
ных упаковок.

10.5. Найти отношение параметров решетки с/а для иде-
альной двуслойной плотнейшей шаровой упаковки.

10.6. Вычислить коэффициент плотности упаковки равных
шаров, если они располагаются по следующим мотивам:

Вариант

10.6.1
10.6.2
10.6.3
10.6.4
10.6.5
10.6.6

Мотив расположения

простая кубическая кладка
кубическая объемно-центрированная кладка
простая гексагональная кладка
двуслойная плотнейшая шаровая упаковка
трехслойная плотнейшая шаровая упаковка
мотив алмаза
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10.7. Каково второе по величине расстояние между шара-
ми в расположениях шаров, перечисленных в предыдущей за-
даче? Сколько шаров располагаются на таких расстояниях
(вторая координационная сфера)?

10.8. Доказать, что на один шар плотнейшей шаровой упа-
ковки приходится одна октаэдрическая пустота и две тетра
эдрические пустоты.

10.9. Кристаллы CsNiCl3 имеют следующую структуру:
атомы С1 и Cs образуют совместно двуслойную шаровую упа-
ковку, а атомы Ni находятся в октаэдрических пустота^. Оп-
ределить, какая часть октаэдрических пустот заполнена.

10.10. В кристаллической структуре состава АХВ2СУ атомы
А и С совместно образуют плотнейшую шаровую упаковку,
а атомы В занимают 1/8 октаэдрических пустот. В другой
структуре того же состава упаковку образуют атомы В и С,
а атомы А занимают 1/2 тетраэдрических пустот. Найти х и у.

10.11. В кристаллической структуре состава А2ВХ атомы А
образуют кубическую объемно-центрированную кладку, а ато-
мы В занимают все тетрагонально-дипирамидальные пусто-
ты. Найти х.

10.12. В кристаллической структуре АВ2С4 атомы С обра-
зуют плотнейшую упаковку. Координационное число атомов
А равно 4, а атомов В — 6. Каков тип занятых пустот? Какая
часть пустот заполнена?

10.13. В кристаллической структуре состава АХЕУС{2 ато-
. мы С образуют плотнейшую шаровую упаковку, атомы А
занимают 3/8 тетраэдрических пустот, а атомы В — 2/3 окта-
эдрических пустот. Найти х и у.

10.14. В кристаллической структуре состава АХЕУС9 ато-
мы С образуют плотнейшую шаровую упаковку, атомы А за-
нимают 2/3 тетраэдрических пустот, а атомы В — 5/9 октаэд-
рических пустот. Найти х и у.

10.15. В кристаллической структуре состава АХЕ2СУ атомы
С образуют плотнейшую шаровую упаковку, атомы А зани-
мают 1/4 тетраэдрических пустот, а атомы В — все октаэдри-
ческие пустоты. Найти х и у.

10.16. В кристаллической структуре состава АХЕ3СУ атомы
С образуют плотнейшую шаровую упаковку, атомы А зани-
мают 3/8 тетраэдрических пустот, а атомы В — половину ок-
таэдрических пустот. Найти х и у.

10.17. В кристаллической структуре состава АХЕ2-ХСУ
атомы А и В совместно образуют простую гексагональную
кладку, а атомы С занимают половину тригонально-призма-
тических пустот. Найти у.

10.18. В кристаллической структуре состава АхЕ2-хСу
атомы А и В совместно образуют простую кубическую клад-
ку, а атомы С занимают половину кубических пустот. Най-
ти у.
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10.19. В кристаллах состава АХВУ атомы В образуют четы-
рехслойпую плотнейшую шаровую упаковку. Атомы А зани-
мают половину октаэдрических пустот (послойно). Найти от-
ношение х/у и число формульных единиц в ячейке. Опреде-
лить характер структуры.

10.20. Записать координаты центров пустот в элементар-
ных ячейках следующих плотных шаровых упаковок и кла-
док (начало координат совместить с центром одного из ша-
ров):

Вариант Упаковка или кладка Тип пустот

10.20.1
10.20.2

10.20.3

10.20.4

10.20.5

простая кубическая
простая гексагональ-

ная
кубическая объемно-

центрированная
плотнейшая двуслой-

ная
плотнейшая трехслой-

ная

кубические
тригонально-призматические

тетрагонально-дипирами-
дальные

октаэдрические и тетраэдри-
ческие

октаэдрические и тетраэдри-
ческие

П. КРИСТАЛЛОХИМИЧЕСКИЕ РАДИУСЫ

Для решения большинства задач настоящего раздела не-
обходимо воспользоваться таблицами кристаллохимических
радиусов (приложение 2).

11.1. Определить параметры решетки следующих кристал-
лических веществ (описание структурного типа см. в прило-
жении 1).

Вариант

11. .1
11. .2
1 . .3
1 . .4
1 . .5
1 . .6
1 .1.7
1 .1.8

Вещество

a-Fe
Ва
Си
А1
Mg
Be
CsCl
MgLa

Структурный
тип

}a-Fe

}-Cu

}MR

JcsCl

Вариант

11.1.9
11.1.10
11.1 .11
11.1.12
11.1.13

11.1.14

Вещество

NaCl
MgO
CaF2
SrCl2

Mg2Sn

С

Структурный
тип

JNaCl

CaF2

алмаз

11.2. Определить параметры решетки кристаллов лантана
(четырехслойпая плотнейшая шаровая упаковка) и самария
(девятислойпая плотнейшая шаровая упаковка).

11.3. Модель структуры |3-А1Сг2 показана на рис. 15. Вы-
числить параметры тетрагональной ячейки.
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11.4. В структуре кристобалита атомы Si располагаются
по мотиву алмаза: в узлах кубической гранецентрированной
ячейки и в центрах четырех из восьми октантов в шахматном
порядке; атомы О располагаются на серединах всех кратчай-
ших отрезков Si—Si. Найти параметр кубической решетки.

11.5. Параметр решетки сфале-
рита ZnS равен 5,41 А. Найти ра-
диус атома Zn, считая, что связь в
кристалле ковалентная. Вычислить
плотность кристаллов.

11.6. Натрий кристаллизуется в
двух модификациях (структурные
типы Си и a-Fe). Параметр одной
из них равен 4,28 А. Определить, ка-
кая это модификация, и рассчитать
ее плотность.

17.7. Вычислить плотность двух
модификаций стронция, из которых
одна изоструктурна магнию, дру-
га^я — а-железу.

11.8. Вычислить плотность двух
модификаций циркония (структур-
ные типы Mg и a-Fe).

11.9. Плотность образца железа
7,98 г/см3. Определить, является
этот образец a-Fe или y-Fe (струк-
турный тип Си), или их смесью 1:1.

11.10. Плотность образца титана
4,5 г/см3. Определить, является этот
образец a-Ti (структурный тип Mg)
или p-Ti (структурный тип a-Fe), или их смесью 1 : 1 .

11.11. Вычислить плотность кристаллов алмаза и лонс-
дейлита. Структура последнего аналогична структуре вюрт-
цита (ZnS): если в структуре вюртцита все атомы считать
одинаковыми, получится расположение, в точности соответст-
вующее структуре лонсдейлита (гексагонального алмаза) .

11.12. Плотность изоструктурных кристаллов меди и зо-
лота равна 8,96 и 19,3 г/см3 соответственно. Вычислить метал-
лический радиус атомов Си и Аи.

11.13. Плотность кремния (структурный тип алмаза)
2,23 г/см3. Найти ковалентный радиус атома Si.

11.14. Найти коэффициент плотности упаковки для следую-
щих ионных и металлических кристаллов:

•v^" "*

f*
X

X

^

,'
. -. - -

X-"•ft
1
1

"?'
И у *"

1

-И
0

7-v4

•""/^

x
X

X

- "̂
Xr

"* "*"^X^^

Рис. 15. К задаче 11.3

•-'
Вариант

11.14.1
11.14.2
11.14.3

Вещество

CaF2 i
BaF2
RaF2

Структурный
тип

|caF2

Вариант

11.14.4
11.14.5
11.14.6

Вещество

CsCl
TiCo
CuZn

Структурный
тип

CsCl
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11.15. Найти коэффициент плотности упаковки для двух
модификаций RbCl, относящихся к структурным типам NaCl
и CsCl.

11.16. Найти коэффициент плотности упаковки для кри-
сталлов TIBr, изоструктурных NaCl и изоструктурных CsCl.
Радиус иона Т1+ равен 1,49 А.

11.17. Вычислить плотность кристаллов /г-дихлорбензола,
если коэффициент плотности упаковки & = 0,7, а инкременты
объема групп С—Н и С—С1-равны 13,9 и 29,0 А3 соответст-
венно.

41.18. Полагая коэффициент плотности упаковки равным
0,7, вычислить плотность кристаллов 1, 2, 4, 5-тетраметилбен-
зола. Инкременты объема групп С—Н и С—СН3 равны 13,9 и
27,6 А3 соответственно.

11.19. Найти отношение плотности кристаллов хлорбензо-
ла и дихлорбензола, считая коэффициент плотности упаковки
постоянным. Инкременты объема см. в задаче 11.17.

11.20. Найти величину
перекрывания ван-дер-ва-
альсовых сфер атомов га-
логена в идеализирован-
ных молекулах 1) ди-
хлорфенантрена, 2) ди-
бромфснантрена (см. рис.16).

11.21. Сравнить вели-
чину перекрывания ато-
мов С1 в идеализирован-
ных молекулах о-дихлар-
бензола и 1,8-дихлорнаф-
талина.

11.22. Определить ве-
личину перекрывания ван-
дер-ваальсовых сфер ато-

мов йода в молекуле четырехиодистого углерода.
11.23. Пользуясь таблицами ковалентных и ван-дер-вааль-

совых радиусов.и стандартными значениями валентных уг-
лов, построить модели плоских молекул хлорбензола и 1,2-ди-
хлорэтилена.

Рис. 16. К задаче 11.20



П р и л о ж е н и е 1

ОПИСАНИЕ НЕКОТОРЫХ ПРОСТЫХ
КРИСТАЛЛИЧЕСКИХ СТРУКТУР

1. а-Полоний (а-Ро). Атомы располагаются в вершинах
кубической ячейки.

2. а-Железо (a-Fe). Атомы — в вершинах и в центре ку-
бической ячейки.

3. Fe3Al. Атомы А1 — в зершинах кубической ячейки и в
центрах всех ее граней; атомы Fe — в серединах всех ребер
ячейки, в ее центре, а также в центрах восьми октантов1.

4. Медь (Си). Атомы — в вершинах кубической ячейки
и в центрах всех ее граней.

5. Cu3Au. Атомы Аи — в вершинах кубической ячейки; ато-
мы Си — в центрах всех граней ячейки.

6. CuAu. Атомы Си — в вершинах тетрагональной ячейки,
атом Аи — в ее центре. Отношение параметров с/а=1,41.

7. Магний (Mg). Атомы — в вершинах гексагональной
ячейки и в центре одной из двух тригональных призм, на ко-
торые делится гексагональный параллелепипед плоскостью,
проходящей через малые объемные диагонали ячейки. Отно-
шение параметров с/а=1,62.

8. Хлорид цезия (CsCl). Атомы С1 — в вершинах кубичес-
кой ячейки; атом Cs — в ее центре.

9. Хлорид натрия (поваренная соль, NaCl) . Атомы С1 —
в вершинах кубической ячейки и в центрах всех граней; ато-
мы Na — в центре ячейки и в середина^ всех ее ребер.

10. Фторид кальция (флюорит, CaF2). Атомы Са —в.вер-
шинах кубической ячейки и в центрах всех граней; атомы F
занимают центры всех восьми октантов.

11. Алмаз. Атомы С — в вершинах кубической ячейки, в
центрах ее граней и в центрах четырех из восьми октантов
(в шахматном порядке).

12. Сфалерит (ZnS). Атомы S — в вершинах кубической
ячейки и в центрах ее граней; атомы Zn — в центрах четырех
из восьми октантов (в шахматном порядке).

13. Си2О. Атомы О — в вершинах и в центре кубической
ячейки; атомы Си — в центрах четырех из восьми октантов
(в шахматном порядке).

14. ReO3. Атомы Re — в вершинах кубической ячейки, ато-
мы О — в серединах всех ее ребер.

1 Октантами здесь и ниже называются восемь малых кубов, на кото-
рые кубическая ячейка делится плоскостями, проходящими через ее центр
параллельно граням.
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15. Перовскит (СаТЮ3). Атомы Ti — в вершинах кубиче-
ской ячейки, атом Са — в ее центре; атомы О — в серединах
всех ребер ячейки.

16. А1В2. Атомы А1 — в вершинах гексагональной ячейки,
атомы В — в центрах обеих тригональных призм, на которые
делится гексагональный параллелепипед плоскостью, прохо-
дящей через малые объемные диагонали ячейки. Отношение
параметров с/а =1,08.



П р и л о ж е н и е 2
КРИСТАЛЛОХИМИЧЕСКИЕ-РАДИУСЫ, А

Li
1,55

Na
1,89

К
2,36

Rb
2,48

Cs
2,68

Be
1,13

M
1.60

Ca
1,97

Sr
2,15

Ba
2,21

Металлические радиусы

Sc
1,64

Y
1,81

La
1,87

Ti
1,46

Zr
1,60

Hf
1,59

V
1,34

Nb
1,45

Та
Мб.!

Cr
1,27

Mo
1,39

W
1,40

Mn
1,30

Tc
1,36

to137 ;

Fe
1,26

Ru
1,34

Osi QKi j^tx

Co
1,25

Rh
1,34

Ir
1,35

Ni
1,24

Pd
1,37

W
1,38

Cu
1,28

A*?
1,44

A«
1,44 '

Zn
1,39

Cd
1,56

1,60

Al
1,43

Ga
1,39-

In
1,66

Ti
1,71

Sn
1,58

Pb
1,75

Sb
1,61

Bi
132

Лантанйды

Ce
Ш

Pr
1,82

Nd
1,82 Pm Sm

1,81
Eu

2,0^
Gd
1,79

Tb
1,77

Dy
1,77

Ho
1,76

Er
1,75

Tu
1,74

Yb
1,93

Lu
1,74

Актиниды

Th
1,80

Pa
1,62

U
1,53

Np
1,50



Ионные радиусы

Li
0,68

Na
0,98

К
1,33

Rb
1,49

Cs
1,65

Be
0,34

Mg
0,74

Ca
1,04

Sr
1,20

Ba
1,38

F
1,33

Cl
1,81

Br
1,96

I
2,20

0
1,36

Ковалентные
радиусы

В
0,83

С
0,77

Si
1,17

N
0,74

Р
1,10

As
1,21

0
0,73

S
1,04

Se
1,17

Те
1,37

Н
0,37

F
0,71

Cl
0,99

Br
U4

I
1,33

Ван-дер-ваальсовы
радиусы

н
F

С1
Вг

I

0
S

N

С

1,16
1,40

1,90
1,95
2,10

1,29
1,84

1,50

1,71

Не

Ne
Аг
Кг
Хе

1,22
1,60

1,92
1,98
2,18

Поправка на координационное
число k

k

12

8

6

4

Радиус, Qio

ионный

112

103

100

94

металлический

100

98

96
88

Поправка на кратность
ковалентной связи

(для С, N, О, S)

Кратность связи

1

2
3

Длина связи, %

100

86
78



СОДЕРЖАНИЕ

О т автора . . . . . . . . . . . . . . 3
1 . Закрытые операции и закрытые элементы симметрии . . . 5
2 . Точечные группы симметрии . . . . . . . . . 8
3. Системы эквивалентных позиций в точечных группах. Изоэдры . 15
4. Кристаллографические системы координат. Типы решеток . . 1 6
5. Зависимость физических свойств кристаллов от их симметрии . 20
6 . Открытые элементы симметрии . . . . . . . . 2 2
7 . Пространственные группы симметрии . . . . . . 2 4
8. Число формульных единиц в ячейке. Плотность кристаллов . . 27
9 . Координация атомов. Характер структуры . . . . . 2 9
1 0 . Плотные шаровые упаковки и кладки . . . . . . 3 0
11. Кристаллохимические радиусы . . . . . . . . 3 2
Приложение 1. Описание некоторых простых кристаллических

структур . . . . . . . . . . . . . 3 5
Приложение 2 . Кристаллохимические радиусы, Л . . . . 3 7



СОДЕРЖАНИЕ

О т автора . . . . . . . . . . . . . . 3
1 . Закрытые операции и закрытые элементы симметрии . . . 5
2 . Точечные группы симметрии . . . . . . . . . 8
3. Системы эквивалентных позиций в точечных группах. Изоэдры . 15
4. Кристаллографические системы координат. Типы решеток . . 1 6
5. Зависимость физических свойств кристаллов от их симметрии . 20
6 . Открытые элементы симметрии . . . . . . . . 2 2
7 . Пространственные группы симметрии . . . . . . 2 4
8. Число формульных единиц в ячейке. Плотность кристаллов . . 27
9 . Координация атомов. Характер структуры . . . . . 2 9
1 0 . Плотные шаровые упаковки и кладки . . . . . . 3 0
11. Кристаллохимические радиусы . . . . . . . . 3 2
Приложение 1. Описание некоторых простых кристаллических

структур . . . . . . . . . . . . . 3 5
Приложение 2 . Кристаллохимические радиусы, Л . . . . 3 7


	П.М. Зоркий. Задачник по кристаллохимии и кристаллографии
	От автора
	1. ЗАКРЫТЫЕ ОПЕРАЦИИ И ЗАКРЫТЫЕ ЭЛЕМЕНТЫ СИММЕТРИИ
	2. ТОЧЕЧНЫЕ ГРУППЫ СИММЕТРИИ
	3. СИСТЕМЫ ЭКВИВАЛЕНТНЫХ ПОЗИЦИЙ В ТОЧЕЧНЫХ ГРУППАХ. ИЗОЭДРЫ
	4. КРИСТАЛЛОГРАФИЧЕСКИЕ СИСТЕМЫ КООРДИНАТ. ТИПЫ РЕШЕТОК
	5. ЗАВИСИМОСТЬ ФИЗИЧЕСКИХ СВОЙСТВ КРИСТАЛЛОВ ОТ ИХ СИММЕТРИИ
	6. ОТКРЫТЫЕ ЭЛЕМЕНТЫ СИММЕТРИИ
	7. ПРОСТРАНСТВЕННЫЕ ГРУППЫ СИММЕТРИИ
	8. ЧИСЛО ФОРМУЛЬНЫХ ЕДИНИЦ В ЯЧЕЙКЕ.ПЛОТНОСТЬ КРИСТАЛЛОВ
	9. КООРДИНАЦИЯ АТОМОВ. ХАРАКТЕР СТРУКТУРЫ
	10. ПЛОТНЫЕ ШАРОВЫЕ УПАКОВКИ И КЛАДКИ
	11. КРИСТАЛЛОХИМИЧЕСКИЕ РАДИУСЫ
	Приложение 1
	Приложение 2
	СОДЕРЖАНИЕ

