| V ersuchsprotokoll — I sosterie und | sotypie

Praparat: BPO,
Name: Ondregj Burkacky

Theorie

Unter Isosterie verstent man Molekile mit gleicher Atom und Gesamtelektronenzahl, im
erweiterten Sinn Molekile mit gleicher Anzahl an Atomen und Vaenzelektronen. Haufig
wird auch der Begriff isoelektronisch verwendet. Einige Beispiele fir isostere bzw.
isoel ektronische Verbindungen:

[NIN| |CIO| INIO 7| |C'IN| oder H 20 und H,S

Um Isotypie handelt es sich dann, wenn die Kristallstrukturen von zwei Verbindungen das
gleiche Bauprinzip und die gleiche Symmetrie haben. Jedoch diirfen sich die Absolutwerte fir
die Gitterabmessungen und die interatomaren Abstande unterscheiden, bei den Atom-
koordinaten sind geringe Variationen erlaubt.

Als Beispiele konnen drei bel Metalen sehr haufig vorkommende Strukturtypen angefihrt
werden.

Strukturtyp Beispiele
hexagonal dichteste Kugel packung (Schichtenfolge: ..ABAB...)—hcp | Mg, Ti, Co, Be...
(hexagonal close packing)

kubisch dichteste Kugel packung (Schichtenfolge: ..ABCABC...)—fcc | Al, Cu, Fe, Ni ,Ca...
(face centered cubic) oder ccp (cubic close packing)

K ubisch-innenzentrierte Kugelpackung - bce (body centered cubic) Li,Na K, V, Cr, W ...

i = hexagonal-dichteste Kngelpacknng

¢ = kubipch-dichteste Kugelpacknng

he, hhe = andere Stapelvarianten dichtestes Kugalpackungen

i = kubisch-innenzentrierte Kugelpackung

i = gigener Strukturtyp

* = elwas verzerrt

Ihchteste Kogelpackungen nelmen anch die festen Edelgase an: He ki, Ne.. Xa
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Bilden zwe isotyp kristalisierende Verbindungen Mischkristalle so spricht man von
Isomorphie. Die Voraussetzungen fur eine Mischkristallbildung sind: gleicher Formeltyp,
gleicher Strukturtyp, vergleichbare Radien und vergleichbare Bindungsverhdtnisse. Die
isomorphe Vertretbarkeit von Bausteinen bei Erhaltung der Struktur heif3t diadocher Ersatz.

Ein weiterer wichtiger Kristalltyp ist der Spinell-Typ. Er hat die allgemeine Zusammen-
setzung AB2X4, wobel meistens A zweifach positiv und B dreifach positiv geladen ist. Bel X
handelt es sich meistens um Sauerstoff. Die Sauerstoffatome bilden eine kubisch-dichteste
Kugelpackung, 2/3 der Metallionen besetzen Oktaederllicken, der Rest Tetraederllicken. In
einem ,normalen’ Spinell befinden sich die A-lonen in den Tetraeder- , die B-lonen in den
Oktaederliicken. Bei ,inversen’ Spinellen besetzen die B-lonen je zur Hélfte die Tetraeder-
und Oktaederpl&tze und die A-lonen die restlichen Oktaederplétze.

Bor phosphat — BPO4

Borphosphat ist eine kovalente Verbindung, die mit dem SiO; isostrukturell ist (Ersatz von Si-
O-Si durch die isova enzel ektronische Gruppe B-O-P).
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Die Herstellung erfolgt durch Erhitzen von Borsdure mit Phosphorséure:
B(OH)3 + H3PO; 2 BPO,; + 3H,0

oder in unserem Fall durch vermischen und erhitzen von fester Borsdure und Ammonium-
hydrogenphosphat:

B(OH)3 + (NH4)2HPO4 - BPO, +2 NHs + 3H>,0

Die herzustellende Menge an Borphosphat war 2 g. Das ergibt bei M(BPO,)=105,782362 g
mol™ 0,0189 mol BPO,. Zur Herstellung werden aso ebenfals 0.0189 mol B(OH)s und
0,0189 mol (NH.):HPO, benétigt. Bei M(B(OH)3)=61,811 g mol™ sind das 1,17 g B(OH);
und bei M((NH,)2HPO4)=132 gmol * sind das 2,5 g (NH4)HPO.,.

Die beiden Mengen werden eingewogen, innigst vermischt und mit Wasser aufgenommen.
Danach wird die LAsung solange eingedampft bis sich eine viskose Masse bildet. Diese wird
dannin einen Tiegel Uberfuhrt und bei 1000°C zwei Stunden lang gegliht.

Ausbeute

Herzustellen waren 2g Borphosphat aso 0,0189 mol. Tatséchlich wurden 1,6 g also 0,0151
mol gewonnen. Dies entspricht einer Ausbeute von knapp 80%.



Auswertung

Die Auswertung erfolgte mittels eines Pulverdefraktogramms, bei dem die Wellenlénge
€=0,7093 A benutzt wurde. Da die Wellenldnge beim Referenz-Defraktogramm 1,540598 A
betrug, muf3ten die &Werte gemald der Formel &=2 d sin € umgerechnet werden. Daraus ergab
sich die Beziehung:

In der folgenden Tabelle werden die 2 &Werte und die relative Intensitét der Probe mit den
entsprechenden Werten des Referenz-Defraktogramms verglichen.

Referenz
2¢é reativeIntensitét 2é redatvelntensitét | Abweichungin %
24,425 100 24,467 100 0,17
39,904 43,16 39,955 39 0,13
48,781 19,08 48,814 10 0,07
63,644 17,47 63,698 10 0,08

Aus der Tabelle a3t sich herausesen, dal3 die Probe relativ gut mit den Referenzwerten
Ubereinstimmt.

Toxikologie

Borsaure, di-Ammoniumhydrogenphosphat
jeweils unbedenklich
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