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Exercice 1 : (Questions de cours, 6 points)
1) Qu’est-ce qu’une unité asymétrique ?

2) Qu’est-ce qu’un composé covalent ?

3) Quels sont les points communs et les différences entre le graphite et le diamant ?

Exercice 2 : Etude de ’Hydrophilite (20 points)

Ce composé est un chlorure de calcium constitu¢ d’ions calciums (Ca) et d’ions chlorures
(Cl). La structure est présentée ci-dessous (2 vues différentes) avec les ions calciums (grosses
spheres grises) et les ions chlorures (petites sphéres blanches). Les ions chlorures sont soit
dans la maille soit sur une face. Paramétres de maille : ¢ =624 A, b =6.43 A, et c=4.20 A,
Groupe d’espace : P n n m. La fiche du groupe d’espace est fournie a la fin du sujet.
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1) Déterminer le motif et le nombre de motif dans la maille via la structure ci-dessus.

2) Quels sont les nombres d’oxydation de I’ion calcium et de I’ion Chlorure ?

3) Quelles sont les coordinences respectives d’un ion calcium et d’un ion chlorure ?
Quelles sont les géométries autour d’un ion calcium et d’un ion chlorure ?

4) Calculer la distance calcium-chlorure (Ca-Cl) la plus courte dans cette structure.

5) Quel est le systeme cristallin ? Justifier.

6) Quel est le mode de réseau ? Justifier.




7) Une position indé

pendante est fournie pour chacun des ions :

X y z
Ca 0 0 0
Cl 0.275 0.325 0

Sur quelles positions de Wickoff se situent ces ions ? Est-ce en accord avec la
définition du motif et du nombre de motif de la question 1 ? Justifier.

8) Les ions calciums et chlorures sont-ils en positions générales ? Particuliéres ? Justifier.

9) Calculer la compacité de cette structure.

10) Calculer la masse volumique de cette structure.




11) Quelles sont les conditions d’extinctions en lien avec cette structure ? Justifier.

12) On mesure le diagramme de poudre avec une anode au cuivre A = 1.5406 A. Quelles

seront les valeurs 26 pour la famille de plans 110 et 020 sachant que dans cette

structure, la distance inter-réticulaire est égale a d = \/ﬁ ?

2zt

Plans 110 :

Plans 020 :

13)Si on change la longueur d’onde d’irradiation et qu’on utilise une anode de fer
L =1.9361 A. Quel sera I’effet sur les pics de diffraction en 26 (°) ?




Exercice 3 :Etude de ’anhydrite (14 points)

Ce composé est un composé iono-covalent qui cristallise dans le Groupe d’espace: C22 2
(n°21) avec les paramétres de mailles : a = 12.0777 A, b = 6.9723 A et ¢ = 6.3040 A. La fiche
du groupe d’espace est fournie a la fin du sujet. Les atomes indépendants sont fournis :

X y z
Ca 1/4 1/4 0.666
Ca 0 0 0
S 0 0 1/2
S 1/4 1/4 0.165
0 0.071 0.884 0.355
O 0.227 0.415 0.305
0 0.349 0.274 0.029

1) Sur quels axes cristallographiques se situent les axes 2 ?

2) Un atome/ion est situ¢ en coordonnées (X, y, z), que deviennent ses coordonnées a
travers un axe 2 selon I’axe x ?

3) Quel sont le systéme cristallin et le mode de réseau de ce composé ? Justifier.

4) Définir le motif et le nombre de motif de ’anhydrite.




5) Justifier le fait que ce composé est iono-covalent.

6) Déterminer 1’ensemble des positions générées pour les calcium et soufres
indépendants. Veuillez compléter la projection suivante selon Oy (selon plan ac) en
positionnant les calciums et les soufres (pas les oxygenes).

7) Calculer la masse volumique de cette structure.

Données :

Tcq =197 A; Teqz+ =0.99 A; 10, =0.99 A et 1o~ = 1.81 A.

V= \/az b? ¢? (1 — cos?(a) — cos?(B) — cos?(y) + 2 cos(a) cos(B) cos (y)).
Na =6.022 x 10%* mol .
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Origin at centre (2/m)
Asymmetric unit 0<x<i; 0<y<i 0<z<H4
Symmetry operations
(1)1 (2)2 0,0,z (3) 2(0,3,0) 3,51 “) 2(5,0,0) x,1,3
(5) I 03070 (6) m X,y,o (7) n(%vové) xvivz (8) n(()?%v%) %7 )
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CONTINUED

Generators selected

Positions

Multiplicity, Coordinates

Wyckoff letter,

Site symmetry

8 h 1 () x,y,z (2) x,5,z 3 x+3,y+5,2+3
(5) x5,z (6) x,y,2 (M x+3,9+75,2+3

4 -m x,,0 x,3,0 X+3,y+1,1 X+

4 f 2 07%7Z %7072—’_% 07%72 %70’Z+

4 e 2’ 0707Z %7%72—"_% 070’2 %7%7Z+

2 d ..2/m 0,1, 1,0,0

2 ¢ ..2/m 0,1,0 10,1

2 b 2/m anvé %7%a0

2 a ..2/m 0,0,0 1i3,3

Symmetry of special projections
Along [001] p2gg

a=a b'=b

Origin at 0,0,z

Maximal non-isomorphic subgroups
I [2] Pnn2 (34) 1; 2;

7; 8
[2]1Pn2 m(Pmn2,,31) 1; 3; 6; 8
[21 P2, nm (Pmn2,,31) 1; 4; 6; 7
[2]1P2,2,2(18) 1;2; 3; 4
[21P12,/n1(P2,/c,14) 15 3; 5,7
[21P2,/n11(P2,/c,14) 1;4;5; 8
[2]P1 12/m(P2/m, 10) 1; 2; 5; 6
IIa none
IIb none

(1); £(1,0,0); ¢(0,1,0); ¢(0,0,1); (2); (3); (5)

Along [100] ¢2mm
a=b
Origin at x,0,0

b =c

Maximal isomorphic subgroups of lowest index
IIc  [3]1Pnnm(a =3aorb’ =3b)(58); [3] Pnnm (¢ =3c)(58)

Minimal non-isomorphic supergroups
I (2] P4/mnc (128); [2] P4,/mnm (136)

No. 58

@ x+55+3,2+3
®) ¥+35y+3,2+3

Along [010] c2mm
b'=a

a=c

Pnnm

Reflection conditions

General:

Okl
hol :
h00 :
0k0 :
00! :

k+1=2n
h—+1=2n
h=2n
k=2n
l=2n

Special: as above, plus

no extra conditions

hkl :
hkl :
hkl :
hkl :
hkl :

hkl -

Origin at 0,y,0

h+k+1=2n
h+k+1=2n
h+k+1=2n
h+k+1=2n
h+k-+1=2n

h+k+1=2n

11 [21Amam (Cmcm, 63); [21 Bbmm (Cmcm, 63); [2] Cccm (66); [2]1 Immm (71); [2] Pncm (a' = 1a) (Pmna, 53);
[2]1 Pcnm (b’ = ib) (Pmna, 53); [2] Pbam (¢’ = ic) (55)
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Origin at 222
Asymmetric unit 0<x<y; 0<y<i; 0<z<I1

Symmetry operations
For (0,0,0)+ set

(H 1 2) 2 0,0,z 3) 2 0,y,0 4) 2 x,0,0
For (3,3,0)+ set
(1) 1(3,1,0) )2 352 (3) 2(0,3,0) 55,0 4 2(5,0,0) x,3,0
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CONTINUED No. 21 C222

Generators selected (1); 7(1,0,0); 7(0,1,0); #(0,0,1); ¢(3,3,0); (2); (3)

Positions

Multiplicity, Coordinates Reflection conditions

Wyckoff letter, .

Site symmetry (0,0,00+ (3,5,0)+ General:

8 1 1 (1) x,y,2 (2) %3,z (3) %,y,Z 4 x,3,2 hkl : h+k=2n hkO : h+k=2n
Okl : k=2n h00: h=2n
hOl : h=2n 0kO: k=2n

Special: as above, plus

4 k 2 2 L0z hkQ: h=2n

4 j 2 0,1,2 0,3,7 no extra conditions

4 i 2 0,0,z 0,0,z no extra conditions

4 h 2. 0,y,3 0,9,5 no extra conditions

4 g 2 0,y,0 0,7,0 no extra conditions

4 f 2 x,0,1 x,0,1 no extra conditions

4 e 2.. x,0,0 x,0,0 no extra conditions

2 d 222 0,0,1 no extra conditions

2 ¢ 222 3,0,1 no extra conditions

2 b 222 0,:,0 no extra conditions

2 a 222 0,0,0 no extra conditions

Symmetry of special projections

Along [001] ¢c2mm Along [100] p2mm Along [010] p2mm
a=a b =b a=;b b =c a=c b’ =;a
Origin at 0,0,z Origin at x,0,0 Origin at 0,y,0

Maximal non-isomorphic subgroups

I [21C121(C2,5) (1; 3)+
[21C211(C2,5) (1; 4)+
[2]1C112(P2,3) (1; 2)+
IIa  [2]P2,2,2(18) 1; 2; (3; 4)+(3,1,0)
[21P2,22(P222,,17) 1; 3; (2; 4)+(4,1,0)
[21P22,2(P222,17) 1; 4; (2; 3)+(4,1,0)
[2] P222(16) 1;2; 3; 4
IIb  [2]72,2,2, (¢ =2¢)(24); [211222 (¢ = 2¢) (23); [2] C222, (¢ = 2¢) (20)

Maximal isomorphic subgroups of lowest index
IIc  [2]1C222 (¢’ =2¢)(21);[3]C222(a’ =3aorb =3b)(21)

Minimal non-isomorphic supergroups
I [2] Cmmm (65); [2] Cccm (66); [2] Cmme (67); [2] Ccce (68); [2] P422 (89); [2] P42,2(90); [2] P4,22 (93); [2] P4,2,2 (94);
[2]1 P4m?2 (115); [2] P4c2 (116); [2] P4b2 (117); [2] P4n2 (118); [3]1 P622 (177); [3] P6,22 (180); [3] P6,22 (181)

I [2]F222(22);[2]1 P222(a = ta, b = 1b) (16)
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PERIODE

“*  TABLEAU PERIODIQUE DES ELEMENTS .

MASSE ATOMIQUE RELATIVE (1)

GROUPE IUPAC GROUPE CAS
LA

13 A 14 VA 15 VA 16 VIA 17 VIIA
12011| 7 14.007| 8 _m.mmmw 18.998

NOMBRE ATOMIQUE

SYMBOLE

13 26.982 |1
NOM DE L'ELEMENT E
Vil
1u ne_4 VB 5 VB 6 VIB 7 ViIB 8 9 10 11 1B 12 B [ ALUMINIUM

-

23 50.942 [ 24 51.906 | 25 54.938 [ 26 55.845 |27 58.933[28 58.603[29 63546 [30 65.38]31 69.723

V |Cr |[Mn| Fe | Co | Ni | Cu | Zn | Ga

41 92.906 42 9595|43  (98)|44 101.07 (45 102.01(46 1064247 107.87[48 112.41] 49 11482

Nb | Mo| Tt | Ru | Rh | Pd | Ag | Cd | In

72 178.49 | 73 180.95 | 74 183.84|75 186.21|76 190.23 |77 192.22|78 195.08 |79 196.97 | 80 200.59 | 81 204.38

La-Lu|l Hf | Ta | W | Re | Os | Ir | Pt | Au | Hg | Tl wc

mc.:.u n.x ﬁmd 105 (268) (106 (271) 107 (272) (108 (277)| 109 (276) 110 (281)| 111 (280)| 112 (285)| 113 (285)| 114 (287)

Ac-Lr | IR | Db | Sg | Bh | Bs | Mt | Ds | g | Cun | N | [

s 1 o) [isindtonbocateoth (oberheob om0l [ At tes el ) il 2R bt bseivicball] e

21 44.956 | 22 47.867

Copyright © 2017 Eni Generali¢
LANTHANIDES

57 1389158 140.12|59 140.91 (60 1442461 (145)| 62 150.36 [ 63 151.96 | 64 157.25 |65 158.93| 66 162.50 (67 164.93] 68 §.~w<3 am.m% 70 :m.om, 71 174.97
La | Ce | Pr | Nd |[Pmm | Sm | Eu [ Gd [ Tb [ Dy | Ho | Er | Tm | Yb | Lu
LANTHANE CERIUM PRASEODYME ! NEODYME ,Iao:m._._.ﬂ.!
ACTINIDES _ _ )
www.periodni.com 89 (227)[90 232.04 |91 231.04 |92 238.03

Ac | Th | Pa | U

| SAMARIUM | EUROPIUM | GADOLINIUM | TERBIUM | DYSPROSIUM | HOLMIUM ERBIUM |  THULIUM éc!;rc._g!

b

- s

(96 (247) (97 (247)|98 (251)|99 (252)| 100 EJ::: (258) | 102 (259) 103 ﬁmsd
Cm | Bk | Cf | B | IFmn | Md | No | Ilr

12
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