


  

Small crystal of NaCl: transparent, 90° angles.
Tap knife blade parallel to one side: crystal cleaves into 2 pieces with very clean plane edges. 
Next the blade is placed at a 45° angle to a side and tapped with a hammer.
The crystal shatters, but part of it cleaves parallel to a side.

http://jchemed.chem.wisc.edu/jcesoft/cca/cca2/MAIN/CLEAVE/CD2R1.HTM



  

Hypothese:  
Kristall = symmetrische Anordnung identischer Strukturelemente

Nachweis durch Röntgenbeugung  
1913

R.-J. Haϋy, Paris 1801



  

Mikrofotografie eines polykristallinen Metalls
Korngrenzen durch Ätzung sichtbar gemacht

de.wikipedia.org

Warum sehen wenige Festkörper aus wie ''Kristalle''?



  

Bravais lattice

(a) infinite array of discrete points with an arrangement and orientation

that appears exactly the same, from whichever of the points

the array is viewed

(b) set of points with position vectors R of the form

R = Σ ni ai

where  ai  is a set of 3 (2) vectors not all in the same plane

(direction) and

ai are called primitive vectors, which generate or span the lattice

ni∈ℤ



  

Primitive vectors ai are not unique

Primitive Vektoren spannen Elementarzelle auf

Primitive Zelle: Elementarzelle mit minimalem Volumen



  

BRAVAIS-Gitter ?

2D

3D



  



  

Kristallstruktur – mehr als ein Punktgitter

Idealer Kristall:  
unendlich ausgedehnte Wiederholung identischer Struktureinheiten
fundamentale Translationsvektoren a1, a2, a3 

Einheitszelle
Gitter: r = r´ + n1 a1+ n2 a2+ n3 a3     mit ni aus

Basis: rj = xj a1 +   yj a2 +   zj a3  mit x, y, z aus [0,1]

''Kristall = Gitter + Basis''

ℤ



  

Aus: Hunklinger

Basis: Anordnung der Atome und Wahl des Ursprungs im Punktgitter 
sind ohne Bedeutung.

Kristallstruktur und Punktgitter

Primitive Vektoren a, b legen schiefwinkliges Koordinatensystem fest



  

Klassifikation:  Drehsymmetrien

Vollständige Füllung einer Fläche ist nur mit Figuren

möglich, die 1, 2, 3, 4 oder 6-zählige Achsen enthalten.



  

Klassifikation der Bravaisgitter:
in 2d ist das übersichtlich ...

Invarianz bzgl. Drehungen

Wikipedia



  

Klassifikation der 3d Bravaisgitter:  

''etwas'' aufwendiger ...

ersteinmal Beispiele



  

Kubisch-raumzentriertes Gitter (krz) 

Body-centered cubic lattice (bcc)
Koordinationszahl 8, aber 6 NNN mit wenig mehr Abstand) 

Bravais Gitter * 2 Atome / Einheitszelle

* Basis (0,0,0), ½ (1,1,1)

Packungsdichte 68 %

Alkalis, V, Nb, Fe, Cr

mit 2 Atomsorten in Basis: CsCl-Struktur

BeCu, NiAl, CuZn, NH4Cl



  

The body-centered cubic lattice is a Bravais lattice:



  



  

Kubisch-flächenzentriertes Gitter (kfz)

Face-centered cubic lattice (fcc)
Koordinationszahl 12

Bravais Gitter * 4 Atome / Einheitszelle

* Basis (0,0,0), ½ (1,1,0), ½ (1,0,1), ½ (0,1,1)

primitive Einheitszelle rhomboedrisch

* V = a1 (a2 x a3)

* |a1| = |a2| = |a3| 

* α=β=γ < 120°



  

NaCl Gitter

Cl: (0,0,0)   Na: ½ (1,1,1)   a= 5,63 Å

Packungsdichte 74 %

Aufbauprinzip:

Ebenen mit dichtester Kugelpackung (111)

Stapelfolge  ABCABCA...



  



  



  

Primitive (Wigner Seitz) & Conventional Unit Cells

fcc bcc



  

Kristallstrukturen mit kubischen Gittern

(Christmann, FKphysik)

sc: CsCl sc: Cu3Au fcc: NaCl fcc: CaF2

h/a bezogen auf Grundfläche



  

Zinkblende

(Christmann, FKphysik)
h/a bezogen auf Grundfläche

Diamant
Sphalerit

oder 

Zinkblende



  



  

Diamantgitter
fcc Gitter mit Basis (000), ¼ (1,1,1), 

also 2 gegeneinander verschobene fcc Gitter

Koordination 4, tetraedrisch

Dichte 34 %

C, Si, Ge, α-Sn, ...

verschiedene Basisatome:

GaAs, GaP, (III-V Halbleiter) ...

II-VI HL wie ZnO, CdS, CdSe, ... oft Wurtzit (hex.)



  

Diamond structure with 2 different species:



  

Hexagonales Gitter – hexagonal close packed (hcp)

Grundfläche hexagonal dichtgepackt

Stapelfolge ABAB...

2 Atome / EZ (0,0,0), (2/3, 1/3, 1/2)

Packungsdichte 74 %

Koordination 12

Zn, Cd, Be, Mg, ...

Es gibt auch zufällige Stapelungen oder große EZ, z. B. SiC



  



 Wettbewerb um optimalen Ionenabstand:

 Madelungenergie  - Ionenradien 

 Madelungenergie (Coulomb) begünstigt maximale Koordination

Was ist ''besser'',

NaCl oder CsCl oder Wurtzit ?



α = 1.6381



  



  

Es gibt mehr als Kristalle ...
Nobelpreis 2011: Dan Shechtman

Ikosaeder: Cluster, Quasikristalle

Quasikristalle

keine Translationsinvarianz

aber Orientierungsordnung

mit ∞ Reichweite

5-zählige Achsen

z.B. Al11Mn89



  

Metalle vs. Si

Amorphe Materialien am Beispiel SiO2

kristallin amorph

2,65 g/cm3 2,1 g/cm3



  

Aus: Hunklinger

Zusammenhang zwischen Struktur

und Teilchenzahldichte n(r) im 2d Fall.

(Beitrag des Aufatoms weggelassen).



  

Aus: Hunklinger

Experimentelle Paarverteilungsfunktionen von Nickel

amorph

flüssig



Lattice planes ''Balsac'':

http://www.fhi-berlin.mpg.de/~hermann/Balsac/index.html

oder FHI, Prof. Klaus Hermann

Crystals:

http://www.ibiblio.org/e-notes/Cryst/Cryst.htm

http://cst-www.nrl.navy.mil/lattice/spcgrp/

VRML viewer plugin:

http://www.parallelgraphics.com/products/cortona/


