Priklad €. 1:

Atomy povazujme za pevné koule. Spoctéte koeficient zaplnéni, koordinacni Cislo = pocet
nejblizsich atomu pro nasledujici struktury:

Pozn.:

1 Koeficient zaplnéni: f = V,/V, Vn - objem n atomu (iontd) obsazenych v burice, V - objem
zakladni buriky.

2 Hint pro feseni: a) urcete kolik atom0 pripada na buriku, b) spoctéte nejkratsi vzdalenost
v bunice.

3 V obrdzcich jsou ukazany jednotlivé mfize, jejich primitivni buriky a primitivni vektory.

a) Prosta kubicka mtizka.

b) Kubicka prostorové centrovana mfizka. Primitivni translacni vektory jsou: a; =
1/2a(x+y-z), a2 = 1/2a(-x+y+z), a3 = 1/2a(x-y+z), X, y, z jsou jednotkové vektory
kartézské souradné soustavy.




c) Kubickd plosné centrovand mfizka. Primitivni translaéni vektory jsou: a; = 1/2a(x+y),
a> = 1/2a(y+z), a3 = 1/2a(z+x), X, y, z jsou jednotkové vektory kartézské souradné
soustavy.
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d) Kubickd diamantova mfizka




Priklad ¢. 2:

Urcete reciprokou mfiz, primitivni translacni vektory reciproké mrize, objem primitivni buriky
reciproké mrize, predpis pro obecny vektor reciproké mtize k nasledujicim mtizim:

Pozn. Primitivni translaéni vektory mfizi jsou v zadani prikladu 1.

a) Prosta kubicka mtizka (feSeno na prednasce)
b) Kubicka prostorové centrovana mftizka
¢) Kubicka plosné centrovand mfizka

Priklad €. 3:

Spoctéte strukturni faktor pro nasledujici struktury, diskutujte pro které kombinace h, k, |
nabyva strukturni faktor ,,specidlni“ hodnoty.

a) Wolfram — bcc mtiz (prostorova grupa | m-3m), atomy sedi v polohach 2a:000a % % %

ungsten - Ht

b) CsCl—SC mftiz (primitivni kubicka) (prostorova grupa P m-3m), Cs* atomy sedi
v polohach 1a: 00 0 a Cl atomy v polohdch 1b: %5 % %

Cesium Chloride




NaCl - FCC mtiz (kubicka ploSné centrovand) (prostorova grupa F m-3m), Na* atomy
sedi v polohdach 4a: 00 0 a ClI"atomy v polohach 4b: % % %. Uvaime translace
plosného centrovani:

Na*atomy: 000, % %0,%0%,,0%%,

Clatomy: % % %,00%,0%0, % 00.

Sodium Chloride




