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I. Vorbemerkungen

(1) Physik kondensierter Materie
alle Substanzen kondensieren fiir T->0 (auller He)

(2) Grol3e Anzahl von Atomen
Probe : typisch 1cm?
Atomabstand 2-3A = 2-3 10-1m

=> Volumen/Atom ~ 10A3 @
= Dichte 10%2-10%3 Atome / cm?
(3) Atomare Lingenskala Na
Bohr-Radius  a,=h?/(m e2) ~ 0.5 A
Atomabstinde a~ a, =2 Quantenmechanik
Atomrumpf. Atomkern + alle Elektronen in abgeschlossenen Schalen
Atom : Ionen plus dullere Valenzelektronen

Beispiel : Na : Jonenrumpf [Ne]| + 1 Valenzelektron
Na*
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Die hier benutzte Schrelbweise zur Bezeichnung der Elektronenkonfigura-
tion von Atomen und Ionen wird in allen Einfihrungsbichem zur Atom-
physik diskutiert. Die Buchstaben s, p, d, . beze:-.hwe Elzktronen mit
einem Bahndrehimpuls 0, 1, 2, ... in Emheuen von 7t; die Zah!l links vom
Buchstaben steht fir die Hauptquantenzahl einer Bahn und der rechts
hochgestellte Index bezeichnet die Zahl der Elektronen siner Bahn
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Festkorper : 1) Schwere lonen-Rumpfe (M,
2) Valenzelektronen (Mgjeriron)

Wechselwirkungen : Ion — Ion

Ion — Elektron
Elektron - Elektron
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(4) Verbindungen
- Elemente : Cu, C, Fe, . ..

- intermetallisch : z.B. CeN1 bindr, ternar, quaternar
- Legierungen : Cu, Au, =2 Cu;Au  FeC_ Stihle
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- komplexe anorganische Molekiile

z.B. YBa,Cu,0,

- organische MolekulKristalle

- Proteine !
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- Festkorperphysik : in erster Linie wohlgeordnete Strukturen
- Materialwissenschaft : Realstruktur bestimmt haufig die
Eigenschaften =» Anwendung
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Stellung der Festkorperphysik in der Physik
a) zahlreiche Nobelpreise
b) Zitierungen (ISI Web of Science)
Liste der meistzitierten Physiker
1) Witten Hochenergie
2) Gossard Halbleiter
3) Cava Supraleitung
4) Battlog Supraleitung
5) Plog Halbleiter
6) Ellis Hochenergie
7) Fisk Supraleitung, heavy fermions
8) Cardona Halbleiter, Supraleitung
9) Nanopoulous Hochenergie
10) Heeger FKP Phaseniiberginge
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- Arbeiten an der Universitit zu Koln

a) Supraleitung (Eigenschaften, Mechanismus)

b) Oxide and andere Ubergangsmetallverbindungen
c) Selten-Erd Verbindungen

d) mesoskopische Systeme — Cluster

¢) niedigdiemensionale Verbindungen

- Methodik : - makroskopische Eigenschaften
- Struktur (magnetisch und nuklear)
- Spektroskopie
- Synthese

Zukunft : Gezielte Entwicklung neuer Materialien mit

speziellen Eigenschaften
Anforderungen steigen : 1) Mikroelektronik
2) Reaktoren, Kernfusion,
3) Raumfahrt
4) Verschleil
=» Kontinuierliches Design neuer Materialien (Supraleiter)
=>» Vorraussetzung : Verstindnis der Effekte
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- Noch mehr zum Lesen :

- Hellwege : Einfiihrung in die FKP Springer

- Kapitzki . s Teubner

- Blackmore : solid state physics Cambridge

- Rosenberg : The solid state Oxford

- Theorie

C. Kittel = Quantentheorie der FKP Oldenbourg
R.E. Peierls Quantumtheory of Sol.State Phys. Oxford
Ziman Principles of the theory of Solds Cambridge
- Strukturbestimmung

Giaccovazzo Fundamentals of Crystallography  Oxford
Peter Luger Modern x-ray analysis on single crystals de Gruyter
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I1. Periodische Strukturen

II.1 Anordnung von Atomen, Symmetrieoperationen
Kristalle haben regelméaflige duflere Form

Eis

Quarz

Zinnober

sicsh2 auch hitp:/webminaral.com

=>» Frithe Vermutung : Aufbau aus identischen Bausteinen
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Spalten von Kristallen
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R.J. Hailly : Essai d“une théorie sur la structure des cristaux
Paris 1784

Beugungsexperimente

=» Term Kristallographie

Problem : Welche Sonde ? Sl
Licht zu grof3e Wellenlange
=» Rontgenstrahlung
E=h-v = h-c/A
AMA]= 12.4/E[keV]

-1912 ... :M.v. Laue
Friedel
Ewald
Bragg, Bragg . . .
=>» Kristalle sind periodisch aufgebaut
- Interferenzmuster entsprechend dem Aufbau

Mo Kt

Dz cro 1€ Rorign-
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Kristall = unendliche Wiederholung identischer
Struktureinheiten im 3-dimensionalen Raum

Struktureinheit := Basis
Aneinanderreihung der Basis : Gitter

Kristallstruktur : Basis + Gitter

Basis kann beliebig kompliziert sein :
a) Element : Basis nur ein Atom/Ion

b) bindre Verbindung
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http://cst-www.nrl.navy.mil/lattice/struk.picts/b1.s.png
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(M. C. Escher)
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Symmetrie in Kristallen :
Idee : Welche Symmetrie-Operationen fiihren das Gitter (bzw. den
Kristall) in sich tiber?
1) Translation
2) Drehung
3) Drehung plus Translation = Schraubenachse
4) Inversion
5) Drehung und Inversion
6) Spiegelung
7) Gleitspiegelung
8) Drehspiegelung

Notation : Hermann Maguin

2) Drehungen : um wieviel ? 2n/n Symbol 1,2,3,4,6
] 1st trivial
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3) Schraubenachsen : Ordnung n plus Translation t

Table 1.1. Graphical symbols for symmetry elements: (a) axes normal to the plane of
projection; (b) axes 2 and 2, parallel to the plane of projection; (c) axes parallel or
inclined to the plane of projection; (d) symmetry planes normal to the plane of
projection; (e) symmetry planes parallel to the plane of projection
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n, z.Bsp. 2, oder4,

4 + 5) Inversion und Drehung

|

2 entspricht Spiegelung senkrecht zur 2-Achse m

(X,y,Z) 2 (-X,-y,-Z)
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Drei ,,2“-Achsen = orthorhombisch

- 2-Achsen
- 4-Achsen
- 3-Achsen

kubisch

100
100

(111

,[110]
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6+8) Spiegelung und Drehspiegelung
Drehspiegelung der Ordnung n : Drehung 27/n plus Spiegelung
Symbol T

aber dadurch entstehen keine neuen Operationen
nur m 1st zu beriicksichtigen !

7) Gleitspiegelung = Translation plus Spiegelung
Symbole a,b,c oder n
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1) Translationen

Gitter = Gesamtheit der Translationen

-1n 2 Dimensionen: Q. , =ua+v-b
-1n 3 Dimensionen: Q,  ,~ua+v-b+w-c¢

R s S A S h.
/ j ! -.J N, I
L T TN L &
” P Pl s @ i
L L

- a,b,c spannen ein Parallel-Epiped auf =: Zelle oder Einheitszelle
- o3,y sind die Winkel dazwischen

Volumen: V=a-'bxc¢
Flachen : A, B, C
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Zelle ist primitiv < u,v,w immer ganzzahlig

Achtung : Punkt gehort zu einer Zelle zu
1/8 Ecke 7 Kante 72 Flache

- - - g s o rw’?g — ' . l
/\ 'k IS 09
@ ® j" AYE _!'."Q‘n}fi'
® I A Wy §
7 I P 7
AT T AR F

nicht-primitive Zelle !

- Einheitszelle 1st nicht eindeutig !
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Kristallographische Richtungen :
- 2 Gitterpunkte definieren eine Richtung, aber nur die Differenz ist
dabei wichtig! (d.h. wahle einen als Q=0 )
B QU,V,W: uvatv-b+w:-c und Qn-u, nv,nw
Notation : eckige Klammern : [3 1 2]

sind dquivalent

)
SN S S S
/ 22 Richtung 1 [1,-1] = [11']

» { / Richtung 2 [1,-1/3] = [31']
' Richtung 4 [-1,1] = [I'1]
Richtung 5 [1, 0]

57 / / /\2 Richtung 6 [-1, —1]
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Kristallographische Ebenen :
- 3 Gitterpunkte definieren eine Ebene,

L 2] L 2] L L L L ] L s ]

» ] ® ® ® L ® o>

» L] ] ® ® L ® e

L] > o ® ® L ® e

o L] o L] ® L L] 6
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L ] o D o b L ] € >

L ] L D o o L] L b
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® ® L] L] Vi /] L

® LN L] b s L

® - ] e w L

g,
reduzierte Koordinaten
X, ¥, Z_, . . . .

o + q e mit m kleinstem gemeinsamen Vielfachen

h-x+k-y+l-z=m von p,q.r

Satz von Ebenen (Gitterebenen) fiir beliebiges ganzes m 1127



* Alle Ebenen 1n so einem Gitter sind identisch !

 die Ebenen sind “imaginar”

» der senkrechte Abstand zwischen solcher Ebenen
1st der d-Wert

Wie kann man diese Sets benennen ?

Finde
Achsenabschnitte
ab,c: 1/4, 2/3, 1/2

nimm Kehrwerte
4. 3/2, 2

Multipliziere zu ganzen
Zahlen: (8 3 4)
[falls notwendig]
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Label (h k 1) schneidet bei a/h, b/k, ¢/l
(hkl) 1st der MILLER INDEX dieser Ebene
(runde Klammern, keine Kommas).

Ebene senkrecht zu y
schneidet bel o, 1, «

— (01 0) Ebene

Diagonale 1, 1, «
— (1 1 0) Ebene

NB ein Index O bedeutet,
dass die Ebene parallel zu
dieser Achse Ist !
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- Notation :

(h k1) oder {h k 1} bezeichnet eine Schar von Ebenen

b
- Qs . \
A f‘-_IUJ‘_ . (010)

’
.y

(2%
=10}

Fig. 1.6. Miller indice
planes paraliel to 2|
to the page).

s for some crystallographic
Zis supposad to be normal
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-Symmetriebeschrinkungen auf Grund der Gitterperiodizitit
Annahme : es gibt eine Drehachse n durch jeden Gitterpunkt
—> also auch durch den Usprung

T ist Translation senkrecht zu n
=>» Gitterpunkte T, -T, T, und T"’
= T'- T ist Gitterpunkt parallel zu T
= T'- T""=m T mit m ganzzahlig
=> 2 cos(2n/n)=m
= n=1,2,3,4,6
z.B. n=5 ist nicht moglich
auch n>6 1st nicht moglich

Analog : Einschrankungen fiir n 1131



- Entspricht kompletter Abdeckung einer Ebene

umres and hexmgons of all the regalar palygons can

Fi 1=16 Ol trianghes
I:Iul'ﬁ:ll'l:ﬂ:l'ﬂ'l[u: Lath translational and rofatiomal s33m-

b= e in s closespacked army, tha
metey,
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Erlaubte
Symmetricachzen:

1, 2,3, 4,6

MICHT 5, = 6

L.. ) 1'
o 1"{.

Quasikristall: AIFeCu

-r ﬁlr
e _,-:: ;-.f %’

.s., nﬁ*’f

r""'"

f" !-..Aﬁ d ﬂl‘-




-Ahnliche Einschrinkungen auch bei Schraubenachsen . . .

Punktgruppe = Gruppe der Symmetrieoperationen, die einen
Punkt des Kristalls nicht verschieben.

Kristallstrukturen, die die gleiche Punktgruppe besitzen,
bilden eine Klasse =: Kristallklasse

- in 3 Dimensionen existieren 32 Punktgruppen (Hessel 1830)
- Morphologie des realen Kristall spiegelt die Punktgruppe wieder
- wichtig fur Tensoreigenschaften !
- besondere Bedeutung : Inversionssymmetrie
polare Gruppe : keine Inversionssymmetrie nur hier
ferro- order piezoelektrische Eigenschaften
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Table 1.8. List of the 32 El:lil'lt groups

Crystal Paint groups Laue I;-I'Hh:ﬂ-
systems —  classes point
Mon-centro- Centro- groups
symmetric symmetric
Triclinic 1 3 i i
Manoaclinic 7 m 2im 2/m 2fm
Orthorhambig 232 inmi M LTI T
4 4/m 4fm '
T
etragonal 422 dmm,d2m  4fmmm 4/mmm 4/mmm
Trigonal 3 « ¢’ 3m
| 32 grn dm 3m
[ 6 8/m B/m
L gl |62 &mm, 62m Bfmmm B mmm | B
Cubic = e i mim
432 d3m mam m3m |

I1-35



-Beispiel elektrische Leitfahigkeit

Q!
|l
o © Q9
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I1.2 Kristallsysteme und Bravais-Gitter

-nur bestimmte Drehungen sind moglich (n=1,2,3,4,6)
=» Einschriankungen a,b,c und a,f,y
eine Gruppierung in Klassen ist leicht moglich

Triklin : keine Einschriankung

Monoklin : eine ,,2* Achse parallelzu b = a=y=90°
2, m, 2/m

Orthorhombisch : analog a= 3 =y=90°

Tetragonal : Vierzdhlige Achse parallel ¢

o= P =y=90°und a=b

Kubisch : o= =y=90°und a=b=c

Hexagonal : o= 3 =90° und y=120°

Diese bilden die 7 Kristallsysteme entsprechend primitiven Gittern
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Kubisch

a=b=c

o= p=y=90°

Tetragonal

a=bzc
o=p=y=90°

Orthorhombisch

azbzc
o= p=y=90°

Hexagonal
a=bzc
o=p=90°
v =120°

Monoklin

azxbzc
o=vy=90°
p=120°

P - primitiv

| - innenzentriert

F - flachenzentriert
C - seitenzentriert

(primitive EZ Vektoren)

Trigonal

a=b=c
o=p=y=+90°

Triklin
azbzc
o#p#y+90°

I1-38



-Zusatzlich nicht-primitive Gitter
=>» 14 Bravais-Gitter
entsprechend Zentrierungen

in der Mitte des Raums
body-centered oder raumzentriert
Symbol I

oder

in den Mitten einzelner oder aller Flichen

face-centered oder flachenzentriert
Symbole F, A, C
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- Bravaisgitter in 2 Dimensionen :

tl- rl- & !_H'-{ [\r:q_'t.-l-.

i | Il {

(g L2 b m;2mem

e | 5:8:3m:8mm

4.
'sfhv“"' &‘-ll‘ v:u{i—-a

(d) 4rdmm

Table 1.7. The five plane lattices

Cell Type of cell Point group Lattice parameters
of the net

Obligue p 2 "ty

Rectangular p.< 5 riery A

Square p 4mm 2=b,y =90

Hexagona! P 6mm §=b,y=120°
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I11.3 Raumgruppen

Raumgruppe = Set der geometrischen Symmetrieoperationen,
die ein 3-dimensionales periodisches Objekt in sich uberfiihren.

-Fedorov 1890; Schoenflies 1891 230 Raumgruppen
32 Punktgruppen und 14 Bravais-Gitter =» 72 Raumgruppen
Zusatzlich Schraubenachsen und Gleitspiegelungen

=» nicht-symmorphe Raumgruppen
hier existieren mehrere Einheiten in der primitiven Einheitszelle

Asymmetrische Einheit : Einheit, die mit der Raumgruppe die
komplette Struktur erzeugt.

-alles wesentliche tiber die 230 Raumgruppen :
International Tables of Crystallogrpahy
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Pifm p:.l;m, cz;m, P2/c. P2,/c, C2/c

ey
Pmm2, Pmc2,, Pcc2, Pma2,, Pea2,, Pnc2,, P

Pna2,, Pnn2, Cmm2, Cmc2,, Ccc2, Amm2, Abm2,
Aba2, Fmm2, Fdd2, Imm2, |ba2, Ima2

Pmmm, Pnnn, Pccm, Pban, Pmma, Pnna, Pmna, p
Pbam, Peen, Pbcm, Pnnm, Pmmn, Pben, Pbea,
Cmcm, Cmca, Cmmm, Cccm, Cmma, Ceca, §
Fddd, Immm, |bam, lbca, Imma ;

Ml‘ﬁ-%l‘h"uua
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