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Exercice 1 : E iz :
Le nitrate de sodium cristallise dans le systéme H ‘ k

hexagonal, a=5.0655 A, ¢=16.5770 A.

a) Calculez le volume de maille V en A®.

V=\/a2b2c2(1 —cos? a —cos? B—cos? y+2cosacos Fcosy)
Il y a 3 atomes indépendants, 1’azote en position 6a, I’oxygene en 18e, le sodium en 6b.

b) Donnez le motif et le nombre de motifs par maille.

Z X M(motif)

c) Calculez la masse volumique cristallographique p = N, = 6.02 10” mol”!

NgxV
< . ) .. . d (A) Intensité hlk|1
Ci-contre les 8 premieres distances interréticulaires. 38773 796 "
d) Donnez la relation de Bragg. 3.0125 1000.0 104
2.7628 132.0 0/0|6
e) Calculez le plus petit 8 pour une anticathode 2.5327 89.7 1/1]0
de cuivre (A = 0.154 nm) et pour une anticathode 2.3024 283.9 113
d’argent (A = 0.056 nm). 2.1204 81.1 2102
1.9386 35.1 0|24
1.8736 183.2 0/18

f) Calculez dyy puis 0 pour une anticathode de cuivre
pour la famille de plans (211).

a

En hexagonal dy; =

4 2.71,2 2. @2
(EX(h +k?+hk)+1 XC_Z)

g) Obtiendra-t-on la méme valeur dyy pour la famille de plans (121) ? et (112) ?



Exercice 2 :

Le nitrate de sodium peut aussi cristalliser dans le systeme
hexagonal avec a=5.0889 A, c=8.8680 A.

L’arrangement des ions nitrates et

des cations sodium est le méme que dans
I’exercice précédent, mais la maille est
presque moitié plus petite car les atomes
d’oxygene sont « désordonnés » :
chaque oxygene n’est présent qu’a 50%

dans le dessin ci-contre, il y a un désordre ‘,\‘

statistique.

Il y a 3 atomes indépendants, 1’azote en position 3b, I’oxygene en 18g, le sodium en 3a.

a) Calculez la masse volumique cristallographique.
b) Cette maille est-elle obtenue a plus haute ou plus basse température que la précédente ?
c) Expliquez la variation de masse volumique en fonction de la température.

Exercice 3 :

Le composé ci-contre cristallise en cubique,
groupe d’espace Pm-3m, a=4.6050 A.
Atomes indépendants :

Na (0.5; 0; 0 )

N (0.5; 05; 05 )

Ow (0; 0; 0 )

Op (O; 05; 05 )

La fiche du groupe Pm-3m vous est fournie.

Attention, 1’oxygene O, sur les faces est désordonné, il n’est présent qu’a 33%, il ne compte donc
que pour 1 seul atome par maille.

a) Quel est le motif ? Ce composé est-il un nitrate de sodium ?
b) Combien d’équivalents aurait un atome en (0.12 ; 0.12; 0.12) ? Eten (0.12; 0.12; 0.17) ?

La structure peut étre décrite comme un systeme cubique toutes faces centrées d’oxygene avec les
sites octaédriques occupés par |’azote et les ions sodium.

c) Calculez le rayon maximal d’un ion inséré dans un site tétraédrique de ce composé (on
considere pour ce calcul que tous les oxygenes sont présents a 100%).
r(0O) = 0.140nm, r(N) = 0.070nm, r(Na) = 0.192nm
d) Refaites le calcul en considérant comme sommets du tétraedre 3 ions sodium et un azote.
e) Peut-on insérer des atomes d’hydrogéne dans ce composé ? Des ions Be*" ?
r(H) = 0.053nm, r(Be**) = 0.031nm

f) Est-il envisageable d’observer des pics de diffraction pour les plans (100) ? (110) ? (111) ?



Exercice 4 :

a) Expliquez pourquoi il est nécessaire d’utiliser un systéme de refroidissement lorsque 1’on
utilise un tube a rayons X dans un diffractometre.

b) Expliquez pourquoi il est avantageux de choisir une anticathode de Mo (A=0.071 nm) lors de
I’étude de monocristaux, et pourquoi choisir plutot celle de Cu lors de 1’étude de poudres.

c) Un béton est composé de ciment, de sable, de gravier, il est fibré de métal et de chanvre.
Observera-t-on des pics de diffraction des rayons X pour tous ces constituants ?

CONTINUED No. 221 Pm3m
Generators selected  (1); 1(1,0,0); £(0,1,0): #(0,0,1); (2): (3): (5): (13): (25)
Positions
Multiplicity, Coordinates Reflection conditions
Wryckoff letter,
Site symmetry h.k,l permutable
General:
48 n 1 (1) x,y.z 2) X7,z (3) x,vZ no conditions
I
X
v
X
7, X
y
Special: no extra conditions
24 m ..m
24 1 m..
24k m..

LYY 7 V.¥ Voz.y ¥,y
Y.z YY1 y.V.1 y.V.1
12 i m.m2 0,y.y 0.7.y ¥ 0,77 v.0,y v.0,¥
7.0,y 7.0,¥ 7.0 v.v,0 7.7.0
12 h mm2.. x 3.0 53,0 0,x,% 0,%.1 1,0,x 1.0.x
1x,0 170 .0, % 70,4 0.1.% 0.4.x
8 g .3m XXX LEX XX X
Xxx I.XX X.xx XXX
6 f 4m.m il gil [t Lzl L1y 1l
6 e 4m.m x.0.0 ©.0,0 0,x.0 0.%,0 0,0.x 0.0.x
3 d 4/mm.m 1.0.0 0.1.0 0.0.%
3 ¢ 4/mm.m 0,54 10! 11q
1 b m3m 11l
1 a mim 0,0,0
Symmetry of special projections
Along [001] pdmm Along [111] p6mm Along [110] p2mm
a=a b=b a=i(2a—b-¢) bW=i-a+2b—c) a=i(-a+b) b=c
Origin at 0.0,z Origin at x,x,x Origin at x,x,0

Rappel : conditions de diffraction en cubique : h,k,I de méme parité en F ; h+k+I=2nen L
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