
13.12.2024 Übung zur 8. Woche C. Röhr

Vorlesung Anorganische Strukturchemie/Festkörperchemie II

➊ Bismut-Subhalogenide enthalten neben ’einfachen’ Halogenido-Bismutat(III)-Anionen
kationische Cluster. Zwei Beispiele sind Bi6Cl7 und Bi5Br4. Skizzieren Sie die in diesen
beiden Verbindungen enthaltenen, nach den Wade-Regeln elektronenpräzise Cluster.
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➋ Die Abbildung zeigt die Struktur der ternären Zintl-Phase Na
3
Ga

8
Sn

3
. Zeigen Sie,

dass auch hier die Elektronenzählregeln gelten (ionische Zerlegung, Ladungsbilanz;
Sn:Ga-Verhältnis der statistisch mit Sn+Ga besetzten roten Atome).
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➌ In der Übung zur Woche 1 haben wir gesehen, dass das Metall Calcium alle drei
Basis-Strukturen der Metalle einnimmt.

(a) Zeichnen Sie die drei Strukturen (s. Übung 1), berechnen Sie die Volumina der
Elementarzellen und die Dichte (mCa=40.08 g/mol).

i. b.c.c./W-Typ (Im3̄m, a=448.0 pm)

ii. f.c.c./Cu-Typ (Fm3̄m, a=561.2 pm)

iii. h.c.p./Mg-Typ (P63/mmc, a=400, c=660 pm)

i. ii. iii. .

(b) Welche Konsequenzen ergeben sich aus den Werten aus (a) für die Phasenbezie-
hungen zwischen den allotropen Formen von Calcium?

(c) Welche ’Mechanismen’ (Verzerrungen, Verschiebungen o.ä.) ergeben sich für die
Phasenumwandlungen zwischen den drei Calcium-Modifikationen?

(d) Berechnen Sie die Raumerfüllung der ersten beiden Strukturen aus Aufgabe (a).

(e) Berechnen Sie das ideale c:a-Verhältnis für die hexagonal dichteste Kugelpackung
[h.c.p. (a) iii.]. Passt der Wert zu den Angaben aus (a) für diese Ca-Modifikation?

Anleitung s.a.:  https://www.tec-science.com/de/werkstofftechnik/aufbau-der-metalle/herleitung-der-packungsdichte/

Anleitung s.a.: https://math.stackexchange.com/questions/11085/height-of-a-tetrahedron

also nicht allzu komplizierte Geometrie
liefert die bekannten Zahlen
für die Raumausfüllung, c/a etc.


