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17 мм 50 мкм 70 нм
17·10 —3 м 50·10 —6 м 70·10 —9 м

1.24 Å 

124·10 —12 м

Шкала линейный размеров

15·10 —15 м

Макро-объекты

Микро-объекты
Схема деления ядра U

Атомы Xe (тунельная микроскопия)

 Наночастица Co/CoO
(Просвечивающая электронная 
микроскопия)



  

Ионная связь

Ковалентная связь



  

Ковалентная связь



  

кинетическая
энергия 

потенциальная
энергия 

Взаимодействия: 
ядро(+) с ядром(+)

Электрон(-) с ядром(+)
Электрон(-) с электроном(-)

Уравнение Шредингера. Молекулярные орбитали. Зонная теория
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 С = 0.77Å
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R
ков

 Cl = 0.99Å

Вещества с 
ковалентной связью

Полупроводники или 
диэлектрики

R
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2R
мет

Вещества с 
металлической связью

Вещества с ионной 
связью

R
мет

 Na = 1.24Å
R

мет 
Cu = 1.28Å

Полупроводники или 
диэлектрики

Металлы
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Изменение ионных радиусов в группах и периодах



  

Кристалл — твердое тело, в котором атомы, ионы или молекулы упорядоченны в трех 
направлениях и периодически повторяются на протяжении многих периодов (дальний 
порядок).

x
y

z

1-3 Å

10—10 м



  

Численное описание расположения атомов в кристалле

r1 r2

Элементарная ячейка

6 параметров:
a, b, c, α, β, γ

r2 = r1 +  t 
 t  = p·a + q·b + s·c
p, q, s — целые числа

в ячейке есть 
элементы 
симметрии



  

14 Решеток Браве



  

d = 0.5 — 3 мкм

λ
вид

 = 0.40-0.75 мкм

Кристалл и дифракционная решетка

d (sin β — sin α) = k λ

α β

3.3 мкм · sin β = 0.55 мкм
sin β = 1 / 6  
β ~ 10°

2d sin θ = n λ

λ = 0.6 — 1.7 Å 



  

Рентгеноструктурный анализ

Дифракционная картина

I
hkl

 = A· ||F
hkl

||2 

Проблема фаз

hkl



  

ГЦК решетка — структура металлической меди

атомов Cu в ячейке: 
Z = 8·1/

8
+ 6·1/

2
 = 4

V
яч

 = 3.6153 = 47.242 Å3 

    63.546 · 4      1024

      47.242      6.02·1023
ρ =                   ×                = 8.938 г/см3 

a = 3.615Å

a

a√2
  2  

микрофотография медной пластины

100 мкм

d Cu-Cu = 2.556Å

2·R
ковал

 = 2·1.17 = 2.34Å
2·R

ион КЧ6
 = 2·0.73 = 1.46Å

поры

ρ = 8.92 г/см3 Монокристаллические 
зерна



  

Структура алмаза (Fd-3m)

Аллотропия и изоструктурность

d C-C = 1.543Å

Ковалентные связи
Полупроводник

Структура графита (P6
3
/mmc)

Eg = 5.4 eV



  

Структура алмаза (Fd-3m)

Аллотропия и изоструктурность

d C-C = 1.543Å

Ковалентные связи
Полупроводник

Структура графита (P6
3
/mmc)



  

Структура алмаза (Fd-3m)

Аллотропия и изоструктурность

d C-C = 1.543Å

Ковалентные связи
Полупроводник

Структура графита (P6
3
/mmc)



  

Структура алмаза (Fd-3m)

Аллотропия и изоструктурность

d C-C = 1.543Å

Ковалентные связи
Полупроводник

Структура графита (P6
3
/mmc)

d C-C = 1.426Å
3

 c
m

3.395Å

3 ковалентных связи внутри слоя



  

Структура алмаза (Fd-3m)

Аллотропия и изоструктурность

Структура графита (P6
3
/mmc)

Боразон «Белый графит»BN



  

Оловянная «чума»

< 13°C

(-33°C)

Белое оловоСерое олово

Олово находится в одной группе с C, Si, Ge и Pb



  

α-Sn
Серое олово (< 13°C)
Структурный тип алмаза (Fd3m)

β-Sn
Серое олово (> 13°C)
Тетрагональная ячейка (I4

1
/amd)

5.831Å

3.182Å

атомов Sn в ячейке: 
Z = 8·1/

8
+ 6·1/

2
 + 4·1 = 8

V
яч

 = 6.4893 = 273.23 Å3 

6.489Å

      118.7 · 8      1024

       273.23     6.02·1023
ρ =                   ×                = 5.77 г/см3 

√2·5.831 = 8.246Å

Z = 8

V
яч

 = 8.2462·3.182 = 216.36 Å3 

      118.7 · 8      1024

       216.36     6.02·1023
ρ =                   ×                = 7.29 г/см3 

d Sn-Sn = 2.81Å d Sn-Sn = 3.02ÅR
металич.

 = 1.58Å
R

ковалент.
 = 1.41Å



  

Структура поваренной соли
ГЦК упаковка ионов Cl— 

первый слой + второй слой катионы Na+ расположены 
в пустотах каждого слоя

R
ион КЧ6

  Cl— = 1.81 Å                               R
ион КЧ6

 Na+ = 1.02Å 

Cl — : 8·1/
8
+ 6·1/

2
 = 4 

Na+ : 12·1/
4
+ 1 = 4

Рассчитаем энергию кристаллической решетки



  

Энергия ионной решетки

r
12

z
1
e z

2
e E

12 
=          ˣ

  1      z
1
·z

2
·e2

4πε
0
        r
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Кулоновское взаимодействие

 Кулоновское взаимодействие —  дальнодействующее 
взаимодействие и требует учета всех соседей

Шарль Огюстен 
де Кулон



  

Постоянная Маделунга
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√4

r
0

2r
0 

=
 r 0√
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r
0
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√4

+1r
0

r
0

r
04+4+8+4+4=24   Cl— 

d
2
 Na-Cl— = r

0
√5

M
NaCl

 = 
 

Σ
j,k,l = -∞

+∞
   (-1)j+k+l

√j2+k2+l2

M
NaCl

 = 1.7475

(1-1/n) = 0.886 

E = -762 кДж/моль

r
0
 = ½ a = 2.813Å

a = 5.625Å



  

Экспериментальное значение энтальпии кристаллической решетки

ΔH
NaCl

 = 

r
0



  

Элементы симметрии кристалла
Элементарная ячейка алмаза Зеркальная плоскость Центр инверсии

Оси поворота

 r  (x,y,z) →  r' (x,-y,z)  r  (x,y,z) →  r' (-x,-y,-z)

 r  (x,y,z) →  r' =M× r 

Взаимодействие 
элементов симметрии

Полный набор элементов 
симметрии зашифрован в 
символе пространственной 
группы: Fd-3m



  

Симметрия и спонтанная поляризация

Pm-3m

P4mm
Amm2R3m



  

Домены и малоугловые границы в кристалле

Реальная структура твердого тела



  

Китайгородский 
Александр Исаакович

Органическая кристаллохимия

Структура Бензола
псевдо ГЦК ячейка



  

Метод атом-атомных потенциалов

U
дисп

= - — + — A      B
r6      r12
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«Настоящий шоколад тает во рту, а не в руках»

© Словохотов Ю.Л. (Химфак МГУ)



  

Экспериментальное определение электронной плотности в кристалле

измерение энергии связи

© Словохотов Ю.Л. (Химфак МГУ)


