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1 Aufgabe 3.1

Die primitiven Translationsvektoren des bce-Gitters:

1

a; = 5@(—§<+y+2) (1)
1

a, = 5@(?{—5/—1—2) (2)
1

ag = 5a(f{ +y—2%) (3)

Die primitiven Translationsvektoren des fce-Gitters:

¢ = ;C(S'Jri) (4)
..

Cy = §C(X+Z) (5)

¢ = elE+9) (6)

1.1 Dbcc-Gitter
1.1.1 Volumen

Das Volumen der primitiven Einheitszelle eines bee-Gitters:

Viee = |al‘a2><a3| (7)
] -1 1 1
= gai” 1 —1 | x| 1 (8)
1 1 -1
Vie = (9)
CC 2

1.1.2 Reziprokes Gitter

Die Achsenvektoren des reziproken Gitters:

by — Qﬁazgcca:s (10)

by — 27ra3£wal (11)

by — QWalvzcaz (12)
Man erhélt nach einsetzen der Vektoren:

by = 2;T(yj%) (13)



2T

by = —(x+2) (14)
by = T (%+9) (15)

Durch Vergleich dieser Vektoren mit den Vektoren in den Gleichungen @, B und G
sieht man sofort, dal das kubisch-flichenzentrierte Gitter das reziproke Gitter des
kubisch-raumzentrierten Gitters ist.

Das Volumen des reziproken Gitters ist dann:

%ccrg = ‘bl . b2 X b3’ (16)
1673
= 3 (17)

1.2 fce-Gitter
1.2.1 Volumen

Das Volumen der primitiven Einheitszelle eines fce-Gitters:

Viee = |c1-C2 X cg] (18)
) 0 1 1
= |=a’| 1 0 |x|1 (19)
8 \1 1 0
1 3
Vfcc = ZCL (20)

1.2.2 Reziprokes Gitter

Die Achsenvektoren des reziproken Gitters:

d; = 2r o (21)
dy = 2n C?’Vjcccl (22)
dy — 27rclvj:2 (23)
Man erhélt nach einsetzen der Vektoren:
d; = 2:(—&+y+2) (24)
dy = (x5 +7) (25)
ds = T(x+y-12) (26)

w



Durch Vergleich dieser Vektoren mit den Vektoren in den Gleichungen I, & und B
sieht man sofort, daf§ das kubisch-raumzentrierte Gitter das reziproke Gitter des
kubisch-flachenzentrierten Gitters ist.

Das Volumen des reziproken Gitters ist dann:

Vfccrg = |d1 . Cl2 X d3| (27)
3273
- = (28)



2 Aufgabe 3.2

Die Reflexe haben folgende Ordnung

Reflex ‘ Ordnung

(100) 2
(110) 1
(111) 2

Der Strukturfaktor bei einem bce-Gitters ist gegeben durch
S(hk’l) _ f (1 + e—iTr(h-i—k:-‘rl))

Der Strukturfaktor kann 0 oder 2f sein.

S(hkl) = 0, wenn h+k+I=ungerade (29)
S(hkl) = 2f , wenn h+k+l=gerade (30)
(31)

Es gibt also keine Reflexe 1. Ordung bei den Gitter (100) und (111), da diese sich
ausloschen. Sie werden daher ausgeloscht, da im bee-Gitter im Gegensatz des sc-
Gitters noch eine Ebene dazwischen geschoben ist, die nicht eine Phasendifferenz
von 27 hat, sondern eine Phasendifferenz von 7. Bei den Reflexen 2.0rdnung wird
das vermieden, da man eine Phasendifferenz von 47 an den Fléchen des sc-Gitters
und eine Phasendifferenz von 27 an der dazwischengeschobenen Fléche erhilt, die
durch die bee-Struktur erzeugt wird. Man erhélt also ein Reflex.
Die Absténde der einzelnen Ebenen erhélt man durch:

2
Ahiy = 7
G|

|G| = \/(hb1)? + (kbz)? + (Ibg)?

Die Translationsvektoren des reziproken Gitters fiir einen sc-Gitter wurden in der
Vorlesung berechnet:

21
b; = —X 32
1 a X ( )
27
b, = v 33
2 a y ( )
27
by = —7Z 4
3 a V7 (3 )

Abstand dj,;; fiir die einzelnen Ebenen:



Ebene‘ d
(100)
(110)
(111)

>
=

Sk

Bestimmung der Gitterkonstanten a:

p = 7,161
cmy
M = 2.5

1
M 3
= (%)
p
a = 2,894

Die Bragg-Bedingung lautet:
0
2d sin Zkl =nA

A ist also:
2d sin %

n
Bei einsetzen der Werte erhalt man die Werte

Ebene ‘ /\hk:l [A]

(100) | 0,38
(110) | 0,38
(111) | 0,38

Die Wellenldnge des Rontgenstrahls betrigt:

A =0,384



3 Aufgabe 3.3
Der Abstand zwischen zwei Natriumatomen betrigt
a=5,63A.
Der Gleichgewichtsabstand zwischen dem Ionenpaar Na™Cl~ ist also
ry=5 =284
Der Ansatz ist gegeben durch

Br) = -2 8 (39)

4regr

Im Gleichgewichtsabstand hat E(r,) ein Minimum:

dE(r) 1 aé ng3 (40)
dry 4 meory Tt
=0 (41)

Gleichung B9 wird nach  aufgelost und in Gleichung B0 eingesetzt. Man erhéalt:

ae?
= | £ — | 42
R (@2
-0 1 —ae? + 4nE<T’g)72T€0Tg + nae? (13)
4 7T€07'g
Auflosen nach n:
2
ae
= 44
" AE(ry)meory + ce? (44)
Einsetzen der Werte:
a = 1,748 (45)
E(ry) = -8,15eV (46)
(47)
n o= 11,3 (48)
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