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» Krysztaly wzrastaja przez regularne powtarzanie sie
identycznych elementéw - réwnolegto$ciandw.

» Czy ksztatt tych cegietek - réwnolegtoscianéw moze by¢ dowolny?
» Jesli nie, to jaki ksztatt ..cegietek” jest ..dozwolony”?

Doskonaty krysztat sktada sie z uporzadkowanych atoméw w
sieci krystaliczne| opisanej przez 3 podstawowe wektory

translacji.
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Wektor translaciji

T = n,f, +n,f, +n,f,

[ ; - wektory translacji prymitywnych

 Sie¢ (wezly sieci) jest regularnym 1 periodycznym uktadem
punktOw w przestrzeni. Jest ona matematyczna abstrakcjg; ze
strukturg krystaliczng mamy do czynienia jedynie wtedy, gdy baza
atomOw jJest przyporzgdkowana jednoznacznie do kazdego wezta
siecl.

e Baza moze by¢ pojedynczy atom, jon, zbior atomow,
np. dla biatek 10°.



struktura

Siec + baza

g Wyklad 11

krystaliczna

C. Kittel
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Komodrka elementarna

Rownolegtoscian rozpiety na wektorach
translacji prymitywnych

Model sieci przestrzenne) i komorka elementarna tej siec
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Komodrka elementarna

Mozna na wiele sposobow S e sha e e
wybrac¢ komorke '
elementarng. Zwykle
chcemy, zeby komorka taka:

» miala mozliwie nayjwyzszg
symetrie,

» najmniejszg objetosc

(czasami oba warunki mozna

speti¢ jednoczesnie)

Komorka prosta: komoérka
elementarna o naymniejsze;]
objetosci

C. Kittel
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Wybdr komorki elementarnej

Dwa sposoby wyboru komorki elementarnej w sieci kubicznej centrowanef na §cianach: a) ko-
mérka o wysokiej symetrii, b} komérka prosta

(komérka prosta — komodrka o najmniejszej
objetosci)

T. Stacewicz & A. Witowski
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Komérka Wignera-Seitza

O O
&

O O .
Konstrukcja Komérki Wignera-Seitza
Wokot wybranego wezta sieci wybieramy
taki obszar, ze kazdy zawarty w nim
punkt, jest blizszy weztowi
(stanowigcemu srodek komérki), niz

O o dowolnemu innemu weztowi sieci...

J. Ginter
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i) Dopuszczalne obroty

B'A'=CD =t (1-2cosQ)

cos@ = (1 —n)/2
Cos® 0 Obrot
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Kwazikrysztaty istnieja!

Kafelkl Penrosa Dan Shechtman Nagroda

I tur atomowe;
kwazikrysztatu Ag-Al

Rogera Penrose (1973)
Konstrukcja matematyczna
nieperiodycznego
pokrycia powierzchni...

Ho-Mg-Zn
http://cmp.physics.iastate.edu/canfield/photos.html
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Istnieje 14 mozliwych sieci wypemiajacych
przestrzen. Sieci te noszq nazwe sieci Bravais’ go.
Tworza one 7 uktadow krystalograficznych.
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A
f

Notacja Pearsona

P — komdérka prymitywna

C — centrowana na dwéch
przeciwlegtych powierzchniach

| — centrowana objetosciowo

F — centrowana powierzchniowo
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Uktad tetragonalny
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Kule gesto upakowane

Uktad heksagonalny
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Struktury scistego upakowania

“l. Struktura scislego upakowania: @) kubicZna centrowana na $cianach, b) heksagonaln

a
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Przyktady

» Siec regularna powierzchniowo centrowana — ztoto,
srebro, miedz, neon, ...
» Siec heksagonalna — tytan, kobalt, hel, ...

» Siec regularna przestrzennie centrowana — cez, lit, potas,
sod, zelazo, wolfram, ....

» Siec regularna prosta — polon.
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Skad wiemy jak zbudowane sq

krysztaty?

Monokrysztat kwarcu

Polikrystaliczny kwarc

Strukture krystaliczng badamy za pomoca dyfrakcji
fotondw, neutrondw, elektronow lub innych lekkich
czasteczek
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' Dyfrakcja na krysztalach
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Neutrony w eV

Atomy Helu w eV

T. Stacewicz & A. Witowski
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Dyfrakcja promieni X

1912 - Max von Laue zauwazyt,
ze dtugosci fali
promieniowania X sq,
poréownywalne z
odlegtosciami
miedzyatomowymi w
krysztale. Sugestia ta
zostata szybko potwierdzona Max von Laue
przez Waltera Friedricha i 1879 - 1960
Paula Knippinga
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Prawo Bragga

Model krysztatu. Zbior
odbijajgcych
rOwnolegtych ptaszczyzn
o odlegtosciach miedzy
ptaszczyznowych d

2d sin @ = nA

np. A=1,54 A a=4A, krysztat o symetrii regularnej,
pierwszy refleks 6 = 11°

P. Atkins
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Metoda Lauego

» Krysztat oswietlony jest Swiattem
biatym.

» W wyniku rozproszenia fale o
roznych dtugosciach zostajg
rozproszone w réznych
kierunkach. Otrzymujemy na
kliszy r6zne punkty dla r6znych
koloroéw (dtugosci fal).

» Uktad plamek ma symetri¢ taka
jak kierunek w krysztale, wzdiuz

ktérego pada fala

wiazk

a padajacale.___o-

— T 5
niemonochro- |o----4C
matyczne -

promieniowa-

nie X

b)

probka |
N
9
\ :s\-s
/ g
‘hh‘_‘_-‘_‘

promieniowanie rozproszone

W 2m am drm B
10 typéwr symetril Laneogramdw

2d sin6. =nA

T. Stacewicz & A. Witowski
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Metoda Debye’ a - Scherera

klisza

» Badanym osrodkiem jest proszek z
chaotyczna orientacjg krysztatow w
przestrzeni. Oswietla si¢ go falg
monochromatyczng. Rozproszenie
na roéznie zorientowanych wigzka padajaca
krysztalach powoduje powstanie na ~ monochromatyczne
kliszy tukéw odpowiadajacych promieniowanie X
ptaszczyznom, na ktorych mozliwe

£ promienie
TOZPrOSZONe

byto ugiecie promienia
T. Stacewicz & A. Witowski

Typowy debajogram
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Uktady ,uniwersalne”

» Uktad pozwala badac potozenie refleksOw oraz szerokosc
poszczegodlnych linii (jakoS¢ krysztatow).

10F i .
| #f !“'.‘ after appiication of pressure | :
A,
® 08} o .-\"("h "”*‘f / - - monochromator
g - before application of pressure .Z,f r,u{‘: -— __\ analizator
'E h B — N
§ osl ‘ | — N /
~ v T —
o L ] N —= \E
2 % \\ 7
s 04} \ A AN - detektor
2 %, =3 PROBKA
N 02 ‘*a' 4
Zo 0.0 i 1“1‘%\"""‘&"’-“;",!
400 300 -200 -100 0 100 200 300 400 T. Stacewicz & A. Witowski

® (arcsec)

J. Appl. Phys. 2001
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W jaki sposob oznaczamy (wskaznikujemy)
ptaszczyzny?

» Wskazniki Millera (hkl) — liczby catkowite, z
okreslajace ile razy odcinki odciete na osiach uktadu przez
ptaszczyzne mieszczg si¢ w dtugosci krawedzi komorki
elementarnej (jesli pojawig si¢ utamki, to wskazniki mnozy

si¢ przez odpowiedni czynnik tak aby je zmieni¢ na liczby
catkowite).
Z
z 3 Ly
(a,0,0)
{0,0.a) X (100)
(0.2.0) | y
0,a,0
(0,a,0) Ly " 00)
(2.0,0) "

x© (111) (110)



Wiskazniki Millera ptaszczyzn

Rodzina p+aszczyz/
sieciowych (110) 4
' Rodzina ptaszczyzn

sieciowych (120)

’.10 Niektére plaszczyzny przebiegajace przez wezly sieci zes%zennej oraz ich wskaZniki Millera (hkl): a) (110), b) (230), ¢) (ilO),
;(010) w rzucie na plaszczyzng ab (plaszczyzny sieciowe s3 prostopadle do plaszczyzny rysunku)

P. Atkins



W jaki sposob oznaczamy (wskaznikujemy)
ptaszczyzny?

Inny sposob

1. Znalez¢ punkty przeciecia na trzech osiach podstawowych wyrazone
w statych sieci.

2. Wzig¢ odwrotnosci powyzszych liczb i nastepnie sprowadzi¢ do
najmniejszych trzech liczb catkowitych.

(-3,3, o) mmp(—

S0 = 110

ualr—
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4

>

Odlegtosci miedzy ptaszczyznowe

sie¢ regularna B a
dhkl o > > >
IRy

sinf= nit+2
2a

Przewidywane refleksy:
(hklI) (100) (110) (111) (200) (210) (211) (220) (300) (221) (310)
h>+k?+12 1 2 3 - 5 6 8 9 9 10

Zauwazmy, ze nie wystepujg liczby 7, 15, ... poniewaz suma kwadratow trzech
liczb nie moze by¢ réwna 7, 15, ...

Tak wiec w obrazie dyfrakcyjnym dla sieci regularnej brak refleksow
odpowiadajacych liczbom naturalnym.

Od czego zalezy intensywnosc¢ refleksu ?

(,,gestos¢ atomow w plaszcyznie, liczba struktura krystaliczna =sie¢ + baza!)
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Dyfraktogram NaCl i KCI

NaCl

natgzenie refleksu

| | hm

)

u(ZL A

0 10" % W W0 U1
a) kat ugiecia, 26

natezenie refleksu

KCl

l | /|i l AI |
0 -10 20 3 &8 55 o0 W
b) kat ugiecia, 20

P. Atkins

» Obie sole majg t¢ samg strukture krystaliczng, dlaczego
dytfraktogramy r6znig si¢?
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Rozne zdolnoSci rozpraszania przez
rozne atomy

*K*1 Cl- majg takg samg liczbe
elektronéw. Podobnie rozpraszaj3g.

eDla pewnych kierunkow wystepuje
interferencja destruktywna (catkowite
wygaszenie)

*Na* 1 CI - poniewaz fale sg roznie
rozpraszane przez rozne atomy, brak
jest calkowitego wygaszania.

*Pojawia si¢ wigc czynnik atomowy
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Troche teorii rozpraszania

elastycznego
. . E ]g
» Rozpraszanie na gazie A = Ecosq= e kS
atomowym. ks k
Ev
» Rozprasza chmura A, = kg
elektronowa. o L F—FNE
k=k =k k
T. Stacewicz & A. Witowski ¢ =—Akg
- _.,_,..--*T-'.-'{'-.;-»,E_ / | A M
s K |
h T I
Kk 1 : |
R .
Ve -
Mgl L o
Rys. 8.2. Dyfrakgja fali elekiromagnetyczne) przez Rys. 8.3. Oznaczenia uzywane w obli-

chmure gestosci ladunku elektrondw w atomie czeniach
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Troche teorii rozpraszania

A . .
W, o« —expli(k'F —arx)]p, (& =0)

r

A . - _
¥, o “expli(k'F - ax - AKE)1p.(£)

! ‘ p. (&) — gestos¢ tadunku

w punkcie &

Sumaryczna fala rozproszona

W o Lexplik'F — @)l p, (&) exp(=ik E)d>E

r



g Wyklad 11
Czynnik atomowy (ang. form factor)

P = éexp[i(lé"?— wn)] f

r

f== [P @rexp-inkE)d’s

Dla matych katow rozpraszania —ef = Q (catkowity tadunek)

Natezenie fali rozproszonej: [ “P‘Z

Czynnik atomowy opisuje efekty interferencyjne zwiagzane z
rozpraszaniem fal elektromagnetycznych na chmurze
elektronowej jednego atomu



el

Czynnik atomowy

1

0 02.04 06 068 18

(sin 6)/4

1,2

P. Atkins



M wykad1l  Rozpraszanie na
strukturach periodycznych

» Fala rozproszona na jednym atomie

v - iei(E'F—a)t)f

r
» Fala rozproszona na wszystkich atomach R == R, + nf, + n,t, + n,f,

A AT —iAKR. .
YA g
ron

i(k'F—ax 2: —IAKR ; —iAk (nyt, +1n 1 15T
e( ) f.e 0j e (11 202 3) —
J
|

A .- AT o o - o
k'F—or —IAkR,) ; —iAkn,t —iAkn-t —iAknt
_el( r—ar) E f'e 0 E e 11 E e 2ty E e 3l3
J
|




g wyklad11  Geometryczny czynnik strukturalny

é ei(/?'?—ax) Z f.e_iAERO ; Ze—ml?nla Ze—ml?nzfz Ze—iA/En3?3
j
r ’ n n n3

¢ _ Z 1 e—iAEﬁoj
J
J

np. Ak = (0,0, 277[)

R .. =(0,0,0)

a a
RoCl:( ’5’5)

¢:f0K+_ oCl™ :O
¢:]lvoNaJr_ oCl™ _-,tO

Geometryczny czynnik strukturalny opisuje efekty interferencyjne
zwigzane z rozpraszaniem fal elektromagnetycznych na chmurze
elektronowej atomow bazy

N |

J. Ginter
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Z e—iAEnlfl Z e—iAEnzfz Z e—iAEn3f3

n n,

Czynnik ten osiaga maksymalng wartos¢ gdy:

—zAkt
=1

Sa to warunki Lauego
(rownowazne warunkowi Bragga)

Jak inaczej zinterpretowac te

AkL. =2 7M., warunki?
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Sie¢ odwrotna

Wygodnie jest wprowadzi¢ 3 wektory niewspolptaszczyznowe

gjtizzﬂ-é’j
I, XT.
81:272-_.%. i
1(t2>< 3)

Dowolny wektor: G = mg,+m,g,+m;g, spelnia warunki Lauego

Zatem, refleksy wystepuja gdy: AE — G



g Wyklad 11

Konstrukcja Ewalda

» Wektory G wyznaczajg sie€
przestrzenng o wymiarach
odwrotnosci dlugosci.

» SieC te nazywamy siecig odwrotng.

» Siec ta jest siecig Bravais' go. Mozna
wybrac¢ komorke prymitywng. Taka
komorke nazywamy strefg Brillouina.

» W sposoOb analogiczny mozna badac
rozpraszanie ,,innych fal” o
dtugosciach poréwnywalnych z A k — G
odleglosciami miedzyatomowymi.
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Strefa Brillouina — komorka prymitywna
Wignera-Seitza sieci odwrotnej
(odzwierciedla symetrie krysztatu)

J. Ginter



