10.01.2025 Ubung zur 10. Woche

C. Rohr
Vorlesung Anorganische Strukturchemie/Festkorperchemie I

O Die Stapelung iiber Kanten ist das Prinzip der Atompackungen in den Strukturen
von ~-Plutonium und a-Uran. Skizzieren Sie das Prinzip dieser Packungen. Welche
Koordinationszahlen und -geometrien haben die Atome in den beiden Strukturen?
Uberpriifen Sie Ihr Ergebnis fiir a-Uran (C'mem) mit den Daten aus der ICSD, _
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0 Das 2D-Modellsystem Squarium kann man mit dem Programm gm2dcrystal (s. Web-
Seite) selber ’erkunden’.
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(a) Skizzieren Sie die reziproke Fléche im @rweiterten Zonenschema und markieren
Sie die ersten drei Brillouin-Zonen, dje reziproken Gitterpunkte sowie den Pfad
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(b) Plotten Sie mit dem genannten Programm die Bandstruktur fiir (a) 'potential

rectangular wells’ und (b) ’free particle’ und iibertragen Sie die untersten drei &/

Bénder in einen 'Spaghetti-Plot’ (dem o.g. Pfad folgend). Wie lassen sich die
dgk-conferenogt@izeni¢e endf) und (b) erkliren?
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(¢) Zeichnen Sie fiir diese drei Bénder (mit Einstellung 'potential rectangular wells’)
den Verlauf der Vorzeichen der PW in der Néhe des Punktes X im Realraum
(z.b. 4x6 Elementarzellen). Welche Wellenldngen A, und A, haben die PW?
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(d) Skizzieren Sie analog die Vorzeichenverldufe fiir die untersten sechs Bénder am
[-Punkt. Welchen Atom-Orbitalen entsprechen — bzgl. Vorzeichenwechsel und
Symmetrie — diese sechs Biander? (! Das Atom liegt hier in der Mitte der Zelle!
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Vor-
(e) Wie begriinden sich Verlauf und Entartung fiir diese sechs Bénder, wenn man %/éc#dgf/
von I' nach X lauft? Betrachten Sie dazu die Orbitale aus (d) beziiglich o- und \l
m-Charakter der Bindung.
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® Vom Element Calcium wissen wir aus der letzten Ubung, dass es polymorph ist. Wie
148t sich die Polymorphie gerade bei diesem Element begriinden?
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