AT
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4. Molekule und Festkorper

Prof. David Hunger
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4.3. Kristallstruktur
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Zustandsformen von Materie
AT
Plasma, Gas, Flussigkeit, Festkorper

Hangen ab von
® Anziehungskrafte zwischen Teilchen

® Thermische Energie

Plasma Gas Flissigkeit Festkorper
freie Elektronen und ungeordnete Bewegung Nahordnung, benach-  Nah- und Fernordnung,
Kerne; Bindungs- von Atomen und Molekilen, barte Atome/Molekile  Anziehung > kgT,
energie << kgT deren gegenseitige ziehen sich an, Ausbildung von
Anziehung << kgT Anziehung ~ kgT Kristallstrukturen

Bei hinreichend niedrigen Temperaturen bilden Atome und Molekulle Festkorper.

Wenn der Abkuhlungsprozess langsam geschieht, bildet sich die maximale
Anzahl chemischer Bindungen und die Gesamtenergie wird minimal.

Es bilden sich geordnete Kristall-Gitter, deren Form durch die Struktur der
chemischen Bindungen vorgegeben ist.

Gitter: periodische Anordnung von
Punkten im 3-dimensionalen Raum

03.07.2023




Kristallstruktur: Dichteste Kugelpackung ﬂ("'

rlsruhe Institute of Technol

Einfachstes Modell: Kugelférmige Objekte in dichtester Anordnung im Raum packen
— minimales Volumen, d.h. minimale Gesamtenergie

- erste Kugellage (O) :

&5

VA VANVAN B 4.
2%

- zweite Kugellage (O) in Lucken : e

YOO
- flr die dritte Lage gibt es zwei Mdglichkeiten:

Uber der ersten Lage () oder uber den Liicken (O)) der ersten Lage

‘- DDD x* X* X*
:DDD D DD
— zwei unterschiedliche Gitterstrukturen x* X* X x* X* X*

- mit kubischer oder
- hexagonaler Geometrie

Kubisch dichteste Kugelpackung (ccp). Hexagonal dichteste Kugelpackung (hcp).
03.07.2023 o _ o Stapelfolge: ABC... Stapelfolge: ABA...
https://de.wikipedia.org/wiki/Dichteste Kugelpackung



Kristallgitter _\_\J(IT

Kennzeichen von Kristallgittern: Periodizitat
d.n. Symmetrie bei Translation
Symmetrie bestimmt die physikalische Eigenschaften

Gitter Basis

[ ] L] [ ] L]
[ ] L L ]

[ ] L ] [ ] L ]
62 nlé’l + RQG_:Q + ngag ¢ ¢

L ] L ] L ] L ]
. > el L

a7
Einheitszelle Kristallstruktur

Kristall-Struktur
entsteht durch Verschiebung der Einheitszelle
mit einem oder mehreren Atomen als Basis

um Gittervektoren T = nyd, + n,d, + nzds



Kristallgitter 3D

® Definition von linear unabhangigen Basisvektoren (3 in 3D)

B Basisvektoren spannen Elementarzelle (auch Einheitszelle) auf
® Primitive Elementarzelle beinhaltet genau einen Gitterpunkt
Einfachster Fall

® Jeder Gitterpunkt entspricht einem einzigen Atom,

B Alle Atome vom selben Typ orn

AT

Karlsruhe Institute of Technology

{1,1,1}

Periodizitat 001]

® Die Atome der Elementarzelle bilden die sog. Basis 4

{1,0,1}

® Wiederholung der Elementarzellen
® Symmetrie bei Translation um Gittervektor

Bindungen C/ 2]
® Metallische Bindung

&

¥
a

® lonen Bindung 0,00}

_ Vg = ¢-(axb)
® Kovalente Bindung

a4

{1,0,0}

Kristall besteht aus Translationsgitter und Basis

Physikalisches Institut , KIT Fakultat fir Physik



Gittertypen QAT

Karlsruhe Institute of Technology

Gittertypen klassifiziert nach |a@;| und Z(a;,d;): die 14 Bravais-Gitter
Kubische Gitter:

Kubisches System Kubisches System Kubisches System
primitiv raumzentriert flachenzentriert
a=b=c
a=p=vy=90°

Rhombische Gitter:

‘1 ¢
\ ¢
et - \ 4 ]
\“ \ |
Lo : -
] ¢ te@
oy ~ . s
Fi \ ~. |
] . |
#
!f 1 |
Rhombisches System Rhombisches System Rhombisches System Rhombisches System
0: primitiv basiszentriert raumzentriert flachenzentriert

azb=#=c

GTOZ J19buuds ‘€ yisAydeluawnadx3 “1eponwaq M
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Gittertypen ﬂ(IT

Karlsruhe Institute of Technology

(]L:B:'\(:QO'j

\\ .\ f/l
Hexagonal Trigonal = Rhomboedrisch Tetragonal primitiv Tetragonal raumzentriert
a=b#c a=b=c a=b#c
o=p=90°y=120° a=B=y=+00° a=3=y=90°

Triklin Monoklin primitiv Monoklin
a<b=+c azb=c basiszentriert
oxBzy o=y=90"#p

03.07.2023 Physikalisches Institut , KIT Fakultat fir Physik

W. Demtroder, Experimentalphysik 3, Springer 2015



Beispiel: Einheitszelle des Eisens ﬂ(".

Atomium (Brussel): Einheitszelle Fe

kubisch-raumzentriert

8 03.07.2023 Physikalisches Institut , KIT Fakultat fir Physik



Beispiele: Kochsalz und Diamant ﬂ(".

Natriumchlord: Diamant:

2 separate kubisch-flachenzentrierte Kubisch-flachenzentriertes Gitter mit

Gitter fir Na* und CI-, um eine halbe zweiatomiger Basis aus C-Atomen, 2. Atom
Raumdiagonale zueinander verschoben um eine viertel Raumdiagonale verschoben

9 03.07.2023 Physikalisches Institut , KIT Fakultat fir Physik



Bestimmung von Gitterebenen _\_ﬂ(IT

Die Orientierung von Ebenen im Gitter (auch ,Netzebenen®)
wird durch die Miller‘schen Indizes angegeben

— Schnittpunkte mit Basisvektoren bestimmen:
— Kehrwerte 1/n; auf kleinst ganze Zahl erweitern

—> Miller‘sche Indizes m;, m,, m,

m1=3,m2=1,m3=2
(263)-Ebene

1 1 1 11 1 6
(n_1:n—2:n—3) - (gaTﬂ é) — (263)

10 03.07.2023
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Orientierung von Kristalloberflachen -\\-‘(IT

Physikalische und chemische Eigenschaften der Kristalloberflache
abhangig von Orientierung

B Siliziumbauteile (Chips, Teilchendetektoren): (100) oder (111)

— mechanische und elektronische Eigenschaften
(z. B. Elastizitatsmodul, Mobilitat der Ladungstrager, Kapazitat,

Oberflachenladungen)

® Mineralogie: eindeutige Beschreibung von Kristallflachen

® Elektronen- oder Rontgenbeugung: Beugung an Netzebenenschar
(— Ubungen)

B Materialwissenschaften: Gitterebenen und Gittervektoren zur
Beschreibung von Gitterfehlern (Versetzungen usw.) in Werkstoffen.

11 Physikalisches Institut , KIT Fakultat fir Physik
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AT

Energie von Gitterbausteinen

® Negative potentielle Energie flr ein lon im lonenkristall

1 e? C

Epot(r) = —a

mit r lonenabstand

® o Madelung Konstante: Bertcksichtigt den Einfluss weiter entfernter lonen +
Gitterstruktur; z.B. kubisch flachenzentriertes Gitter hat o = 1.74

B AbstofRungsterm wird als C/r™ parametrisiert
® FUr den Abstand r, am Minimum ergibt sich:

2
E ae 1
pot 4TTET, (1 Z)
ofo

4TEY T rh

® Durch Bestimmung der Dissoziationsenergie (Energie zur Aufspaltung des
Kristalls in einzelne Atome) kann n bestimmt werden

Physikalisches Institut , KIT Fakultat fir Physik



Energie von Gitterbausteinen QAT

Karlsruhe Institute of Technology

Beispiel NaCl: — Dissoziationsenergie 770 kJ/mol
— U(rp,) =-7.98 eV ( = Dissoziationsenergie pro lonenpaar)

— I'y kann man aus Dichte p und M
Mol-Masse M bestimmen: 7

mitry=0.282nm — n=9.35

Ublich ist auch eine andere Parametrisierung des
Potentials, das Morse-Potential oW\ Dissociation Energy

U(r)=D-(1—exp(—a(r—rg))

Fur dieses Potential ist die
Schrédingergleichung analytisch
|6sbar; man erhalt die Energien
von Vibrationsanregungen:

1\ K2 1\ -
En_hwo<n+—)— wO-(TH——) e :
2 4D 2 Internuclear Separation (r)

Energy

— der Abstand der Gitterbausteine nimmt wegen des asymmetrischen
Bindungspotentials zu, wenn Gitterschwingungen angeregt werden.
Ausdehnung von Korpern mit der Temperatur

03.07.2023
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