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MATERI
Pertemuan e Kisi kristal dan sel satuan
DASAR-DASAR KRISTALOGRAFI ® Parameter-parameter kisi
(G EOMETRI KR'STAL) ¢ Koordinat fraksional

® Indeks Miller, Bidang Kristal dan Arah Kristal

e Sistem Kristal

NURUN NAYIROH, M.Si

DIFRAKSI SINAR-X
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smallest building block . - KISI dan Sel Satuan
® Setiap kristal diturunkan dari “building block” dasar yang berulang
ke segala arah. “Building block” ini dikenal sebagai unit sel (sel
a
Unit cell satuan).
(A) ~ Sebuah kristal memiliki simetri translasi - menurut definisi.
csCl - Jika p(r} adalah rapat elektron dalam kristal di r maka ada 3

vektor a, b & ¢ sed.rupa shg:
p(r)=p(r+u-a+v-b+w-c)
dengan u, v & w integer.
« Setiap bentukan identik dinamakan unit cell

Sebuah kristal terdiri dari susunan sel satuan (unit cell) yang periodik di
dalam sebuah kisi. Unit cell dapat mengandung atom tunggal atau atam-

atom dalam susunan yang tetap. +a, b & c = vektor sel satuan.

Kristal-krital itu terdiri dari bidang-bidang atom yang menempati suatu + Panjang vektor sel satuan a = fal, b = b|, ¢ = |e].
jarak d tertentu, tetapi dapat dipecah ke dalam beberapa bidang atom, tiap + o, B & y=sudut-sudut antara vektor2 sel satual
jarak d yang berbeda. - Right handed coordinate system.

a,b dan ¢ (panjang) dan sudut &, B, dany diantara a,b dan c adalah
konstanta kisi atau parameter-parameter yang dapat ditentukan dengan
XRD.
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Lattice point
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Structural motif
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Garis dari ® disebut lattice / Kisi dan setiap lattice point (o)
harus dikelilingi oleh sistem yang identik = motif

Fraksi Koordinat Atomik

Posisi satu atom dalam unit sel biasanya digambarkan
dengan fraksi koordinat

X X a > paralel a
y X b > paralel b Fraksi koordinat (x, y, z).

z x ¢ > paralel ¢

Koordinat Fraksional

= Sembarang posisi di dalam kristal dapat dinyatakan:
r={u+x)ya+vey)b+w+z)c

denganu, v&winteger & 0 <x, y,z< 1.

- X, ¥ & z disebut “fractional coordinates™ & menyatakan

posisi di dalam sel satuan.
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2D LATTICES
contoh pola heksagonal dari lapisan tunggal pda GRAFIT

:
X a
{0y /

- b -
Abom 1. (0,0)
Aom2 (213, 173)

Aom 1: (2, 13)
atom2 (Vg 23)

7 Sistem Kristal

Crystal class

Axis system

Cubic
Tetragonal
Hexagonal
Rhombohedral
Orthorhombic
Monoclinic
Triclinic

a=b=¢ v==5=90
a=b+e¢,a=f=p=90°
a=b=+ec a=p3=90°9y=120
a=b=i¢ o= =ypE°
af b, p=pf=yp=90"
afbh+e au=y=90° B+90"°
axbfcaxfiey+90°

GUBIC

a-b-c
a=p-y-90° P

S
-n

TETRAGONAL
a=bzc

«=p=y=90°

SHEH
g

g
|

ORTHORHOMBIC . S . 19> c o

TR

a=p=y=90" Sy 280 < T

HEXAGONAL TRIGONAL

a=bwe a=b=c P

o-p-a P «=p=y290°

y=1200

MONOGLINIG 4 Types of Unit Cell

asbel P c B Phmitive

a=y I - Body-Centred

pe120° F~ Fiace Centred
C=Side Cantred

TRICLINIC &

asbzc P 7 Crystal Classes

cxPrye90° — 14 Bravais Lattices

Close packing of Spheres

1926: Goldschmidt mengusulkan atom-atom dapat
dianggap terususun dalam padatan itu sebagai bola-bola
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Menghitung atom dalam unit sel 3D

FRAKSI ATOM YANG MENEMPATI SATU UNIT SEL
UNTUK BEBERAPA POSISI DALAM UNIT SEL

Position in Fraction in
Unit Cell Unit Cell
Center (PUSAT) 1
Face (MUuka) 5
Edge (TEP) :

1

8

Corner (suUbUT)

Primitive cubic Body-centered cubic Face-centered cubic

1
atom at

Menghitung atom dalam unit sel 3D

QQ" ‘Aeo

1atom

at center 1
2 atomat

6 faces __

Latom at

Body-centered
cubic

Tipe penyusunan atom pada
logam-logam

Periodic Table of Metal Structures

[u] e

[Fe] g )
1) (8¢ (1) [V] [or] Mn [Fe ] (co) (W) (C) zn)] G
(] () (2] [10][Mo] () (u () (Pa)A9) [ea] = sn

B0 00RO 0COT O

@) () @) 1) @) (53 [Ev] (6d) () (Dy) (Ho] [Er) () (b)
(eepr (yuee [Jeec () he@H other

(2]

Indeks Miller:hkl

Indeks Miller adalah kebalikan dari
fraksi intercept dimana bidang ~bidang
membuat sumbu kristalografi.

3k

24

14

0 - = - % &
f—a/h—] * 1A 24 3A 4A (010)

a b ¢ a b ¢
Axial length 4A 8A 3A 4A 8A 3A
Intercept lengths 1A 4A 3A o 8A o
Fractional intercepts Vo V21 01 0
Miller indices 4 21 01 0

h k 1 h k 1

400 =0
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Beberapa bidang atom dan jarak d-nya dalam
simple cubic

abec abc
100 110
100 114
abec b1
111 0 1%
111 12

Bilangan warna hitam adalah fraksi intercept, bilangan warna biru adalah indeks-
N Miller

Indeks Bidang: Kristal Kubik

I _/
Bidang dan Jarak antar Bidang (d) Pengindeksian Bidang dan Arah
| Y A
e
/T y :
I > >
/W@ Xy xpa fiio]
) Direction: [111] Plane: (110)
Wil S )
| W' dengan'arah, I{) ida}n. gsuatu set sama dengan
(110)
. / e
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Bidang 001

N0} P retprmscens 13
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001} planes

Bidang-bidang 110

i £110) Pipas retaranied to e
i ¢ wtigin ot poin O

/ (thor equivatosi
{ (110 plimis
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Bidang-bidang 111

z
f [111] Piana referenced to
I\ F the origin at paint O

N
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JARAK ANTAR BIDANG KRISTAL KUBIK
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b b o arak antar bidang
cela ole e BOCOn00OE
ale ale®sla®ale®a]  alelelelelalelals Table 2.4 Inserplanar spacing di
i i i T i Sysem 1 fidt’
(a) (&) cubic
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Calculate the interplanar spacing, dyy, for: Table 2.5 Unit cell volume, V
4 shic ~ 0365 nme |
(@) (111}, cubic, a = 0.365nm; (b) (2100, System \
tetragonal, o= 04750nm, ¢=0.235nm; — :
) (321) orthochombic, a=1.204 ains e
fc)  (3l) orthorhombic, a UM nm, lelragonal e
arthorhombic abe
082 - 2 m
b {}.!il_llnm. 3 0.652nm; (d) (222), maonaclinic ahe sin fi
monoclinic, o = 0.981nm, b= 0.365nm, ickinic
. — i ——
¢ =0.869nm, fi= 12757 (e} (121), hexa- abe /(1 —cos?a —cos® +2cose cosficosy)
gonal, a = 0.693nm, ¢ = 1.347 nm. hexaganal [ ¢| = DRGBa’C
thombohedral a'y/(1 < 3cos?a + 2eostx)
% \ /
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Sudut antar bidang

Table 2.6 lstorplunis ingle o=
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ARAH BIDANG KRISTAL KUBIK

[012)
091] 1]

[010]
b, [110]

[100]

0.0,0 a

/
Bilangan K(?ordlna5| (CN) (FCC/CCP, Struktur Cu)
Bilangan Koordinasi (CN): Jumlah ion atau atom yang
langsung mengelilingi atom pusat Atom positions: ;l -E" ‘ra’-._
bergantung pada ukuran relatif dari sutu ion. o
Atau angka yang menyatakan banyaknya atom-atom tetangga terdekat.
Bilangan koordinasi pada struktur padat terjejal (Close
Packed structures) CN
* hep 12
. ccp 12
- bee 8 ol
¢ SC / pC 6 -Jumizh atom terdekat?
-Fraksi ckupansi atom
/
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A2
(BCC, Struktur W)

Arwom positions: . (1, 0

Berapa:
-Z7

-Jumiah atom terdekat?

-Fraksi okupansi atom

A3
(HCP, Struktur Mg)

Atom positians: 0, 0, 5 4, #,

Berapa:

z7
~Jumlah atom terdekat?

-Fraksi okupansi atom

B1 (Struktur Halite)

Atom positions: Naz 12,0, 0; 0.0, 14
Y s

& Na

) [ "1+

02 (Struktur Rutlle)
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S 7
Latihan Densitas Kristal
(Densitas teoretik)
Atom positions:
S*‘II_U;/&/U% ?’;33/0-’ 2 'jijﬁ ﬁ’;’ - u Dihitung dengan membagi jumlah massa
TV Ve Ve T W Ny A AT
YoV Ve Vo Ve ter W T Ve Yo% T seluruh atom dalam sel satuan dengan
volume sel tersebuit.
. . Bil. Avogadro
m Gambarkan struktur kristal fluorite.
q
p= {Z nim; /(1000 N_\J},IV
i=1
Jml atom tipe i.
Massa atom
tipe i.
/ \_ %
N,
Latihan
(a) Ferrous fluoride, FeF,. adopts the tetra-
gonal rutile structure, with lattice para- SIMETRI DAN OPERASINYA
meters a= 04697 nm, ¢=0.3309nm, The
molar masses are Fe, 55.847 gmol I4 F, KITA LANJUTKAN MINGGU DEPAN.......
18.998 g mol ', Calculate the density of this
compound. (b) Barium fluoride, BaF,. adopts the
cubic fluorite structure, with lattice purameter
a=0.6200nm. The molar masses are Ba,
137.327gmol ', F, 18998 gmol '. Calculate
the density of this compound.
/ \ )
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