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Exercice 1 :
Il existe 7 systemes cristallins et 4 modes de réseau.
Expliquez pourquoi il n’existe que 14 réseaux de Bravais. 2 pts

En combinant centres d’inversion, miroirs, axes de rotation propre et axes de roto-inversion avec les
7 systemes cristallins on n’obtient que 32 classes cristallines.
Expliquez pourquoi et donnez un exemple illustrant votre explication. 2 pts

Exercice 2 :

Considérez un alliage de lanthane et de carbone. Les ions La sont en empilement cubique toutes
faces centrées, tous les sites octaédriques sont occupés par un atome de carbone.

L’empilement est le plus compact possible.

Calculez la masse volumique de ce composé en justifiant tous vos calculs. 4 pts

Exercice 3 :
La vatérite est un polymorphe du carbonate de calcium, tres soluble. Une publication de 2011
détaille différentes descriptions de sa structure cristalline.

Il est possible de la décrire dans le groupe d’espace Pnma (n°62) :
a=7.1582 A ;b=8.4764 A ;c=4.1291 A
Les atomes indépendants sont :

Ca (0.0000 ; 0.0000 ; 0.0000) C (0.6460 ; 0.2500 ; 0.0794)

O (0.5890 ; 0.2500 ; 0.3722) O (0.6678 ; 0.1219 ; 0.9448)

Donnez le mode de réseau du composé 1pt
Donnez le motif et le nombre de motifs par maille. 1pt

Calculez (donnez le détail) la masse volumique cristallographique (en g/cm®) et la compacité de
cette phase cristalline. 3 pts

Il est aussi possible de la décrire dans le groupe d’espace P6s/mmc (n°194) :
a=4.1304 A;c=8.4749 A

Les atomes indépendants sont :

Ca (0.0000 ; 0.0000 ; 0.0000) C (0.2926 ; 0.5852 ; 0.2500)
O (0.3758 ; 0.7516 ; 0.6210) O (0.1207 ; 0.2414 ; 0.2500)

A la différence de la description précédente, ici les atomes indépendants C, O, et O ne sont
présents qu’a 33 % dans leur site cristallographique.

Calculez (donnez le détail) la masse volumique cristallographique (en g/cm®) et la compacité de
cette phase cristalline. 3 pts



Calculez les angles de diffraction (sur poudre avec une anticathode de cuivre) suivants :
- dans le groupe d’espace Pnma pour (hk1)=(002)et(110)

- dans le groupe d’espace P6;/mmc pour (hk1)=(00 2) et (1 00) 2 pts
Expliquez le résultat obtenu. 2 pts
Données

r(La)=1.88 A ;r(C)=0.77 A ; r(Ca) =1.76 A ; r(0) = 0.66 A

. L V = v a*b? c?*(1—cos?a—cos? B—cos’y+2cos a cos B cos
Pour le systeme triclinique : \/ ( B Y Bcosy)

N a
Pour le systéme hexagonal : d,,, =
hkl 4 2
2 2 24
((h" +k™+ hk )+I"=)
3 c
A(Cu) = 1.5418 A
P D;, i
nmdad 2 mmm Orthorhombic
No. 62 P 21/11 21/m 21/a Patterson symmetry Pmmm
Originatlon12 1
Asymmetric unit 0<x<;; 0<y<;; 0<z<l1
Symmetry operations
(1 (2) 2(0,0.5) 3,0,z (3) 2(0,3,0) 0,0 (4) 2(3,0,0) x,i,3
()1 0,0,0 6) a x,y3 M m x,3,2 ®) n(0,3,3) iy
Generators selected (1); #(1,0,0); #(0,1,0); £(0,0,1); (2); (3); (9)
Positions
Multiplicity, Coordinates Reflection conditions
Wyckoff letter,
Site symmetry General:
8 d 1 (1) x,y,z Q) F+1,5,2+4 G)Ey+3i.z @ x+ 17+ 55+} Okl : k+1=2n
()%7.2 ©) x+3,3%2+: M xy+3.2 ®) T+3y+1n+i hkQ : h=12n

h00: h=2n

0k0: k=2n

00l : I=2n

Special: as above, plus
4 ¢ .m. X1,z i+5i3,z+1% %3,z x+4i,14,74+1% no extra conditions
4 b 1 0,0, 10,0 0,44 110 Bkl : h+1k="2n
4 a 1 0,0,0 1,03 0,:,0 LR Bkl : h+1k=2n
Symmetry of special projections
Along [001] p2gm Along [100] ¢2mm Along [010] p2gg
a' =ia b'=h a=h b=c a'=c¢ b'=a

Originat 0,0,z Origin at x, 1,1 Origin at 0,y,0



4
P6;,/mmc Dy, 6/mmm
No. 194 P 6;,/m2/m2/c
Origin at centre (3m 1) at 32/mc
Symmetry operations
M1 (2) 30,0,z (3) 3- 0,0,z
4 2(0,0,3) 0,0,z () 67(0,0,3) 0,0,z (6) 67(0,0,;) 0,0,z
(7 2 xx0 (8) 2 x,0,0 9 2 0,0
(10) 2 x,%,} (1) 2 x2x,} 12) 2 26,1
(13) 1 0,0,0 (14) 3 0,0,7 0,0,0 (15) 3 0,0,73 0,0,0
(16) m x,v,} (17 67 0,0,z; 0,0, (18) 6 0,0,z; 0,0,
(19) m x,%,z (20) m x,2x,z QL) m 2x,x,z
(22) ¢ x,x,2 (23) ¢ x,0,2 (24) c O,yz
Generators selected (1); r(1,0,0); #(0,1,0); £(0,0,1); (2); (4); (7); (13)
Positions
Multiplicity, Coordinates
Wyckoff letter,
Site symmetry
4 1 1 (1) xy,z @ yx—yz B x+ykz
@) %¥,2+3 S)y.E+yz+3 (6) x —y,x,2+3
(M) wx,z B)x—y¥z @) xityz
(10) 7,%,2+ AD T+y, 37+ (12) x,x—y,2+3
(13) &y,z (14) yi+yz (15) x—y,x,2
(16) x,y,2+ 3 AN yx—yi+: (I18) ¥+ y,%,2+ 3
(19) 3.,z (20) x+y, 3z QD x,x—yz
(22) y:x:z""é (23)I—)':)7:Z+ﬁ (24) f!f+ylz+é
12 k .m. x,2%,2 2%,%,2 X%z X2,z + 3
2x,x,2+ 3 xx,z41 2x,x,Z x,2%,7
f)x:f Zf,f,z-‘r% x,Zx,Z+ 2 x)f:z_"’-%
12 j m.. x!yﬁé ?,X—y,% f+y:f)% f)y:% y:f"’-y:% X=WX3
y!xl% I—y,y_,% fsf—'_y:% y_)f:% f+:y:y:% XX =V 3
12 i .2. x,0,0 0,x,0 %,%,0 %0} 0,%,1 X,X, 3
E!O!O O!flo x!x!o xlO!% le!é f!j!%
6 h mm?2 xsleé E)x_:% x:x_:% f,lf,% Zx:x:% x_:x)%
6 g .2/m. 10,0 0,30 13,0 1,0,3 0,73 1403
4 f 3m' %lj!z 3)3!Z+% %l%!z %l%!z+%
4 e 3m. 0,0,z 0,0,z+; 0,0, 0,0,2+ 1
2 d Bm2  L3i AL }
2 ¢ 6m2 E I T
2 b 6m2 0,0,: 0,0,
2 a 3m 0,0,0 0,0,}

Hexagonal

Patterson symmetry P6/mmm

Reflection conditions

General:

hh2hl: 1 =2n
000! : [=2n

Special: as above, plus

no extra conditions

no extra conditions

hkil : 1=2n

no extra conditions

hkil : l=2n

hkil : 1=2n
or h—k=3n+1
or h—k=3n+2

hkil : 1=2n

hkil : [=2n
or h—k=3n+1
or h—k=3n+2

hkil : 1=2n

hkil : 1=2n
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