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Besprechung am Do. 5. Dez. 2013

Aufgabe 3.1: Rontgenstrukturbestimmung I1

Sie sehen einen Auschnitt aus dem Pulverdiffraktorgramm von GdMnOs3, das in der orthorhom-
bisch verzerrten Perowskitstruktur vorliegt.
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a) Lesen Sie die Streuwinkel 26 fiir die Reflexe (2 0 0), (0 2 0) und (0 0 2) aus dem Diagramm
ab und bestimmen Sie daraus die pseudokubischen Gitterparameter a, b und c.

2 .2 2
Losung: Streuwinkel 26(002) = 24.25° = fpge = 12.125°%; aus —4— = Z—Q + ’g—g + 2—2 (vgl. Aufgabe

d2
2.4) = doo2 = ¢/2 = 5=25— (Bragg-Gesetz) = ¢ = 7.33 A.

hkl
2 sin Opo2
260(020) = 30.8° = b= 5.80 A
20(200) = 34.1° = a = 5.25 A.

b) Priifen Sie Ihr Ergebnis aus a), indem Sie den Streuwinkel fiir den (1 1 2)-Reflex berechnen
und mit dem Messergebnis vergleichen.

Losung: d% = ch? + b% + ;% = di1g = 2,67 A= 0119 = 16.75° (Bragg), Streuwinkel 20 = 33.5°.
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Aufgabe 3.2: Rontgenstrukturbestimmung III

In der Debye-Scherrer-Methode wird eine pulverférmige Probe untersucht, in der alle Kristall-
orientierungen zufillig verteilt vorliegen. Erklaren Sie, weshalb es dabei (trotzdem!) diskrete
Rontgenreflexe gibt statt eines diffusen Kontinuums. Wie sieht das Bild eines solchen Reflexes
auf einem Schirm bzw. einer Fotoplatte aus?

Losung: Man stelle sich zunéchst einen Einkristall vor, der unter einem bestimmten Winkel im
Rontgenstrahl steht. Man dreht den Kristall um eine Achse senkrecht zum Strahl, bis man einen
Winkel erreicht, fiir den gerade die Braggbedingung von einem Satz von Netzebenen erfiillt wird
(s. Abb.), und man unter dem Winkel 20 gegen den einfallenden Rontgenstrahl konstruktive
Interferenz erhélt - hier beobachtet man einen Rontgenreflex. Da die Wellenlédnge festgelegt ist,



20

und man nur einen diskreten Satz von Netzebenen im Kristall hat, gibt es auch nur diskrete
Winkel, die die Braggbedingung fiir die jeweiligen Netzebenen erfiillen, und jedem Netzebenen
Satz lafst sich eindeutig ein Streuwinkel bzw. ein Reflex zuordnen. Indem man den Kristall weiter
um die Achse senkrecht zum Strahl dreht, fahrt man alle méglichen Reflexe ab. Hat man einen
Reflex erreicht, kann man den Kristall um die Strahlachse drehen, ohne dabei die Braggbedingung
zu verletzen - der Einfallswinkel und somit auch der Streuwinkel &ndert sich dabei nicht! Der
Rontgenreflex wandert dabei auf einem Kegelmantel mit der Spitze auf der Probenoberfliche
und dem Offnungswinkel 20 um die Strahlachse. Diese beiden Drehachsen ermoglichen es, jeden
beliebigen Winkel im Raum zu erreichen. In einer Pulverprobe sind mikroskopische Kristallite mit
beliebiger Orientierung zuféllig verteilt, so dass der jeder beliebige Einfallswinkel vorkommt, und
man alle moglichen Rontgenreflexe gleichzeitig beobachten kann. Auf einem Schirm oder Film
sieht man die Schnitte der Kegelméntel, fiir die die Braggbedingung erfiillt wird, also (Auschnitte
aus) Kreisbogen.

Aufgabe 3.3: Phononen - zweiatomige Kette

a) Berechnen Sie die Dispersionsrelation der (“unendlich” ausgedehnten) zweiatomigen linea-
ren Kette. Stellen Sie hierzu unter Beriicksichtigung der Wechselwirkung ausschliefslich nédchster
Nachbarn die Bewegungsgleichungen fiir longitudinale Auslenkungen zweier benachbarter Ato-
me mit Massen M und m und einer Kraftkonstanten C auf. Skizzieren und interpretieren Sie
das Ergebnis fiir w(k). Hinweis: Es ist hilfreich, das Problem iiber die Auslenkungen us und v
aus der Ruhelage fiir die unterschiedlichen Massen zu parametrisieren (s. Kittel, Kap. 4). Sie
bekommen dann zwei Bewegungsgleichungen, welche sich mit dem Ansatz einer ebenen Welle
us = uexp(iska — iwt) bzw. vy = vexp(iska — iwt) 16sen lassen (k = 2w /\: Wellenzahl; a: Git-
terkonstante).

Losung: s. Kittel Kap. 4, Formeln (18) - (22);

vollstindige Lsg.: w} = CMm) (1 + \/1 — o Mm_ (] _ cos k:a/)), vgl. Kittel Kap. 4 Abb. 7.

Mm (M+m)?
b) Zeigen Sie, dass fiir M = m die Dispersionsrelation fiir die einatomige Kette reproduziert
wird. Berechnen Sie fiir eine Kette aus Atomen der molaren Masse Myor = 200 g mit der

Gitterkonstante a = 4 A und der Schallgeschwindigkeit vs = 4000 7 die Kraftkonstante C' und
die Frequenz am Rand der Brillouinzone.
Losung: M = m = w = 2,/C/M]|sin %“l| a’' = a/2 (a = Abstand gleicher Atome fiir M # m!).

vs = gfé,;wzo = /C/Md = C =333 kg/s?, w(k =7/d') =2\/C/M = 2v,/a’ =2 x 103 s71,




Aufgabe 3.4: Warmekapazitit

a) Berechnen Sie die spezifische Warme eines einatomigen Kristalls mit Gitterkonstante a und
Volumen V = L¢ im Einsteinmodell fiir d = 1, 2, 3 Dimensionen.

2 W
Losung: Frequenz konstant wg = Cy = dNkp (%) (fi};/i—;k;ﬂl)?’ vgl. Kittel Kap. 5
oh _

b) Bestimmen Sie fiir das gleiche System wie oben die phononische Zustandsdichte D(w) und die
Warmekapazitat im Debye-Modell.

Losung: vgl. Vorlesung 03/12, Kittel Kap. 5

d = 1: N k-Punkte in der 1. Brillouinzone mit Lange 27 /a = 27 /(L/N) = D(k) = N/(2w/a) =
L/2w = D(w) = D(k)3% = L /2 8.

Debyemodell: w(k) = vsk = % = 1/vs = const.

L [ hw oU T [o=0/T dzg?e”
U(T) = do— " oy =%  Nky— qrre
= U(T) 2705 /0 Vel —1 VT ar Pon /0 (er —1)?

cut-off: Gesamtzahl der Moden N = kpD(k) = 2L = 2 = 0p /T mit 0p = hwp /kp, wp = vskp

d > 1: jeder k-Punkt nimmt ein Volumen (2L7rd)d im k-Raum ein = Anzahl k-Punkte mit |k| < k:

Na(k) = S (vgl. Abb.) mit Sy(k) = 7k2, S3(k) = 4mk®/3

[27/L|
2TC/L [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] L] [ ] [ ]

D(k) = 8](\9[}9)7 D(w) :2 D(k)g—fj mit w = vk = Da(w) 3: L*w/2mv?, D3(w) = L3w?/2m%03

(2) _ T zp dazde® (3) _ T Tp dxzte®
= CV = 4N]<JB (%) 0 b (eI—I)Q’ CV = 9N]<3B (%) 0 Y (ez_l)Z
c) Vergleichen Sie die Ergebnisse aus a) und b) und diskutieren Sie den Einfluss der Dimension
d.
Losung: Fir T — oo nehmen beide Modelle den klassichen Wert dNkg an, allerdings ist die
Néherung des Debyemodells w ~ kvg in diesem Grenzwert nicht mehr gerechtfertigt.

T — 0 = Einsteinmodell: Cy — e~"e/k8T Debyemodell: fooo déﬁdjll)%r = const. = C'\(,d) — T

Das FEinsteinmodell enthéalt die Dimension nur als Faktor: jede Raumdimension liefert einen
Freiheitsgrad. Im Debyemodell geht die Dimension iiber die Zustandsdichte ein und fiihrt somit

unterschiedlicher T-Abhéngigkeit von C\(,d).



Aufgabe 3.5: Reziprokes Gitter II - Ewaldkonstruktion

a) Zeigen Sie, dass die Darstellung k — k/ = G identisch ist mit dem Bragg-Gesetz 2dsin§ = \.

Losung: s. Kittel Kap. 2

b) Skizzieren Sie die Ewaldkonstruktion fiir ein Quadratgitter mit a = 2,36 A und X =1,54

A fiir die Reflexe (0 1), (1 1) und (-1 2). Als Beispiel ist unten die Konstruktion fiir (1 0) gezeigt.
Losung:

O




