Heiko Dumlich 14. November 2006

3 Ubungsblatt Festkorperphysik

3.1 (Primitive Gittervektoren)

(a)

cubic

Das Volumen fiir die kubische Einheitszelle 14sst sich mit den Vektoren:

1 0 0
61: 0 762: 1 763: 0 )
0 0 1

mit Hilfe des Spatproduktes berechnen:

1 0 0 1
Viewbisch = |@1 - (do X d3)| = 0 |- 1 X 0 = 0 |-(1,0,0)| =1,
0 0 1 0

wobei fiir die Betriage der Vektoren:
a1:1,a2:1,a3:1,

gilt.



face — centered cubic

Die primitiven Gittervektoren der fce-Struktur sind von folgender Form:

- 1 1 - 1 ! - 1 0
a1:§ 0 7a2_§ 1 ,(13—5 )
1 0
fiir die Betrége folgt somit:
1 1 1
a] =

V=, a2 = —=, 43 = —=,
V2 TR T TR

hieraus ergibt sich mit dem Spatprodukt ein Volumen von:

e e 0 e
Viee = ldy- (@2 x d@s)| = |5 | O [ 71 x| 1 =Ig| 0
1 0 1 1

Im Vergleich zur kubischen Einheitszelle betrdgt das Volumen ein Viertel.



body — centered cubic

Die primitiven Gittervektoren der bee-Struktur sind von folgender Form:

1 e 0
a=|0 | a@=51|a=|0],
0 1 1

fiir die Betrége folgt somit:
ap = 1, as = 1.5, asz = 1,
hieraus ergibt sich mit dem Spatprodukt ein Volumen von:

1 1 0 1
Vbcc = |51 . (52 X 63)| = 0 | = 1 X 0 = 0
0 1 1 0

Somit ergibt sich auch fiir die bee-Struktur, dass das Volumen ihrer primitiven Ein-
heitszelle der Hélfte des Volumens der kubischen Einheitszelle entspricht.

(b)

Wir kénnen aus den oberen Skizze erkennen (mit ein wenig Vorstellungskraft noch ein
paar Kiigelchen einbilden), dass sich fiir die fce-Struktur 6 iibernéchste Nachbarn und
fiir die bee-Struktur auch 6 iibernéchste Nachbarn ergeben, dies entspricht den direkten
Nachbarn der primitiven kubischen Elementarzelle.

3.2 (Wigner-Seitz-Zelle)

Wir betrachten die Wigner-Seitz-Zellen fiir die zweidimensionalen Bravais-Gitter.



Quadratgitter

allgemein: a; = ag; p = 90°

*
|
|
|

Rechteckgitter

allgemein: a; # ag; ¢ = 90° hier: a; = 2as; ¢ = 90°

2

hexagonales Gitter

allgemein: a; = ag; p = 120°



———

Parallelogramm Gitter

allgemein: a; # as ; ¢ # 90° hier: v2a; = ag ; ¢ = 45°

zentriertes Rechteckgitter

a2

2
allgemein: a; # as; @ - @2 = 71 hier: 5 =025 = 45°

3.3 (Miller Indizes)
(a)

(121)






(121)



z




(101)

(b)

Wir betrachten die (100) — und (021) —Ebenen des fcc-Gitters, es sind die Miller-Indizes
bezogen auf die primitive Elementarzelle des fce-Gitters zu bestimmen. Fiir die primitiven
Gittervektoren ergibt sich somit:

1 0 0 1 1 1 1
a; = 0 , g = 1 , a3 = 0 - dl,fcc = 5 0 ) a:2,fcc = 5 1 ) a:3,fcc =
0 0 1 1 0

Die Basistransformation liefert somit eine Transformationsmatrix:

3 % 0 1 -1 1
chc= 0 5 % s T = 1 1 —1
;0 3% -1 1 1

Somit folgt fiir die Ebenen (100) — (110) , aus den Schnittpunkten (2200) — (%%0) —
(110) und (021) — (012) . Dies kann man schnell erkennen, wenn man die folgende Skizze
betrachtet:

N | =

I )



(100) — (110)

3.4 (Raumfiillung)

Wir betrachten die Raumfiillung der dichtesten Kugelpackung, hierzu betrachten wir die
Elementarzelle und berechnen die Packung dieser.

Fiir die hexagonal dichteste Kugelpackung folgt, wenn wir die folgende Skizze betrach-
ten, wobei wir eine ABAB. .. Struktur besitzen, dass die hexagonale Struktur erhalten
wird:
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hep

Fiir das Volumen der Elementarzelle erhalten wir (die Grundfliche entspricht einem
Rhombus/Raute): Vgz pep = a®sin pe = é\/gc Fiir das Verhiltnis von a zu ¢ folgt im
idealen Fall: £ = 1.633. Somit folgt also fiir a = 1 ein Volumen von:

Vizhe = 1.414.

Wir erhalten, da in 2D der Abstand zwischen zwei Gitterpunkten d = a1 = a2 = a
betrdgt einen maximalen Radius von der Héaflte des Abstandes, womit sich ein Radius
von Tpep = 5 ergibt.

Wir besitzen pro Elementarzelle 8 - % 4+ 1-1 = 2 Atome, wobei die 8 Atome in den
Ecken der Elementarzelle sitzen und von der A Schicht stammen, wihrend das in der
Mitte sitzende Atome aus der B Lage stammt. Somit folgt, also fiir das Volumen das die
Kugeln einnehmen:

4

Vi = gm?wp = 0.524.

Fiir das Gesamte Volumen das die Kugeln einnehmen folgt somit:
Vhep = 2V = 1.047.

Damit erhalten wir eine Raumfiillung von:

—— =0.74.
Dies entspricht einer Raumfiillung von 74%.

Als zweites betrachten wir die kubisch dichteste Kugelpackung, wobei sich fiir die
ABCABC. .. Struktur die fecc Struktur ergibt, wie man auf der Skizze erkennen kann:
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face — centered cubic

Betrachten wir nun, um den maximalen Radius der angenommenen Kugeln zu bestim-
men eine 2D Skizze:

D=

2D face — centered cubic

Da der Abstand zwischen den zwei néchsten Kugeln d = % ist, kann jede identische
Kugel maximal den halben Abstand als Radius haben. Somit ergibt sich ein Kugelradius
VON Tfee = ﬁ

Es ergibt sich fiir die kubisch dichteste Kugelpackung mit einem Kugelradius von
Tfee = ﬁ und einer Anzahl von 4 Kugeln in der Elementarzelle:

4
Vi = gmj:w = 0.185.

Somit folgt fiir das gesamte Volumen, dass die Kugeln ausfiillen:
Vice =4-0.185 = 0.74.

Bezogen auf die Einheitselementarzelle mit der Seitenldinge 1 folgt somit fiir die Raum-
fiilllung, die das Verhéltnis zwischen Gesamtvolumen und durch die Kugeln ausgefiilltes
Volumen beschreibt:
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Vie 074
= — =0.74.
VEz 1 07

Dies entspricht einer Raumfiillung von 74%. Somit sind die hexagonal und kubisch
dichteste Kugelpackung von der Raumfiillung identisch.

Betrachten wir nun zuletzt die Raumfiillung der Diamantstruktur.

Die Elementarzelle der Diamantstruktur bestitzt 8 Atome (8-% Ecken, 6-% Kanten, 4-1
Volle Atome — 8- % +6- % +4-1=28). Fiir den Abstand zwischen zwei Atomen folgt, da

wir zwei ineinander geschobene fcc-Gitter haben, wobei eine Verschiebung von % auf der

[7\2 2
Raumdiagonale gegeben ist (somit folgt als Zwischenwert d, = (%) + (%) = \/I,
2 2
somit ergibt sich als gesamter Abstand dg,. = 1/ (\/g) + (%) = \/13—6): d= 1/%, somit

folgt ein maximaler Radius von der Halfte also r¢ = l\/%. Fiir die Kugeln folgt somit

2
ein Volumen von:
4 3
VC = §7TT'C = 0.0425.
Die Multiplikation von 8 liefert das gesamte ausgefiillte Volumen durch die Kugeln:
8- Vo =0.34.

Da wir die Einheitszelle betrachten, welche ein Volumen von eins liefert, bringt der
Vergleich:

Ve
— = 0.34.
Vez
Fiir die Diamantstruktur ergibt sich eine Raumfiillung von 34%, somit ist sie viel
geringer als die vorher bestimmten Raumfiillungen.

3.5 (Symmetrie von physikalischen Grélen)

Wir betrachten die dielektrische Funktion ¢ fiir den Fall eines hexagonalen Gitters, wobei
allgemein fiir ¢ gilt:

Exx Ezy Exz
€= Eyx Eyy Eyz
Ezx Ezy Ezz

Wir betrachten den Fall, dass wir die Drehachse entlang der z-Achse legen, wobei die
Drehachse 6-zdhlig ist, da wir eine hexagonale Gitterstruktur betrachten, womit wir jede
60° dieselbe Struktur erhalten konnen. Wir betrachten den Kommutator von € und der
Drehmatrix R:
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e,R] =0

Diese muss verschwinden, da die dielektrische Funktion invariant zur Drehung sein

sollte. Somit konnen wir € bestimmen:

hieraus folgt mit:

€zx Ezy Exzz cos 60°
N : o
ER=| eyz €yy €y sin 60
Exx Ezy Ezz 0
cos60° —sin60° 0
Re = sin60° cos60° O
0 0 1
1 3 3 1

1 V3
2€yz T 73 Eyy

1 3
2€za + %5214

1 V3 1
2€zx + 75 Eay = (362 —

1

1
Qsz

el

D=

[e,R] =eR — Re =0,

V3 1
_?%x + 5€yy
3 1
—g €z T 3Czy

V3
73 Eyx

V3 V3 1
2€yz + 5 Eyy — (5 €an + 3Epe

3
ey — e

(Ezy + Eya)
(eyy — €aa)
Eza T+ ggzy

3 1
_%@vx + §€my Exz

V3

V3

1
V3

2

Eyy

. 1 3
—sin60° 0 5€zz + %emy
o _ 1 V3
cos 60 0 = S€ya + ?gyy
1 3
0 L 2€ze T 3 €2y
1 V3
E€rx Exzy Ezxz QExx - Tgyx
= 3 1
€yw Eyy 63/2 - %cﬁ:mm + ieyx
Ezx €zy Ezz Erx
1 V3 1 V3
Caz 2€zx — 3 €yz 3€wy ~ 73 Eyy
_ V3 1 V3 1
Cyz "3 €zt 38yz T Cxyt 3
Ezz Ezx Ezy
V3 1

1
=73 €az + 52y —

V3 1
—72 Eyz T 28y —

V3
2€zy — "9 Eyy

V3 1
"3 €ay T 38y

3 1
_§€Z~’v 38y —Ezy

Hm, alternativ kann ich noch das anbieten:

Exz €OS 60°
Eye SiN 60°
0

E =

0

—E4y Sin 60° 0
Eyy €O 60° 0

le.. 2
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V3eye
0

V3 1 V3
T\f(eyy - €mm) §5xz + ?Q/z
3 1 3 —
?(Ey:ﬂ‘ +euy) 26yr — G Cxz | =
3 1
—5 Ezr T 3Cay 0
Exx _\/ggxy

Eyy
0

Exz —

Eyz —

0
0

V3
2€zy — "9 Eyy

1
2 Eyz T 38y  Eyz

1
2 €zz + §5zy Ezz

1

1
Exy + 5Eyy

Ezy

1 V3

28z — "3 Cyz
3 1

%5% + 38y2

EZZ

1
§€:cz -

3 1
%5% + 38y2

V3
3 Eyz

Ez2z — Ezz

2e,,

§€xz -
3 1
%52&2 + 38yz

V3
3 Eyz

EZZ



