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F-zentrierte tetragonale Einheitszellen, so erkennt man, dass sich eine kleinere tetragonale Zelle oz 2 2
konstruieren lisst, die raumzentriert (/) ist. Die neue Zelle hat die Basisvektoren a’ = %(a+h)
und b’ = }(—a+b), wodurch @’ = ' = a/\/2 gilt, wiihrend ¢’ = ¢ unveriindert bleibt. Da diese .
kleinere Zelle dieselbe Punktsymmetrie besitzt und das Gitter vollstindig beschreibt, ist 1 Cubic P | E 2
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Dos Guller dllein lesdaelbl wur die Poricdizifit ewes Kstalls ; widst sciven
tubssdrlidren AUJ locuun ; Wesweggern)  cun iede)m Gﬂ'éf;erww\d ein Mokiy \o(d}r-eid’r
werden wwss, Dy Moliv  (Rosis?) is) eine Gruppe von Mowen) , Toven oder
Mofekisen) , die wit jedewn Gotborpunltt ossoetiont it

= Example 3.2 — Kupfer vs. Diamant. Kupfer kristallisiert in einem kubisch-flichenzentrierten
Gitter mit einem einatomigen Motiv: An jedem der vier Gitterpunkte der konventionellen Zelle sitzt
genau ein Cu-Atom. Diamant hingegen besitzt ebenfalls ein fcc-Gitter, aber ein zweiatomiges Motiv:

An jedem Gitterpunkt sitzen zwei Kohlenstoffatome, eines bei (0,0,0) und eines bei (1,1, 1). Die
konventionelle Zelle von Diamant enthilt daher 4 x 2 =8 Atome.
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Abbildung 3.10: Visualisierung der Kristallstrukturen von Kupfer (links) und Diamant (rechts).
Beide besitzen ein kubisch-flichenzentriertes Gitter, unterscheiden sich jedoch im Motiv: Kupfer
hat ein einatomiges Motiv, Diamant ein zweiatomiges.
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<0.155

0.155-0.225
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0.414-0.732
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G trie Dar g Ergdnzendes 3.4 — Gi des Radi Gltni Die Radienverhiltnis-Regeln
bieten eine niitzliche erste Orientierung, haben aber deutliche Grenzen:
Linear 1. Ionenradien sind nicht scharf definiert: Die Elektronendichte fillt kontinuierlich ab; tabu-
lierte Radien hiingen von Koordinati hl und Bind harakter ab.
. 2. Kovalente Bindungsanteile: Viele ,Jonenkristalle"haben erheblichen kovalenten Charakter,
Trigonal-planar der die Struktur beeinflusst.

3. Polarisation: Grosse Anionen werden durch kleine, hochgeladene Kationen polarisiert
. (Fajans-Regeln), was die effektiven Radien verindert.
Tetraedrisch 4. Historische Statistik: Empirisch werden die vorhergesagten Strukturen in etwa 2/3 der
Fille gefunden — besser als Zufall, aber keine zuverlissige Vorhersage.
Dennoch bleibt das Konzept wertvoll als didaktisches Werkzeug und fiir qualitative Ab-
schiitzungen. Fiir quantitative Strukturvorhersagen werden heute computergestiitzte Methoden
eingesetzt.
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