Kiteinen rakenne: Hila ja yksikkOkoppl

Hila on pistejoukko, joka saadaan kokonaislukukertoimisilla | R = nja; + noas

lineaariyhdistelyilla alkeishilavektoreista

. [l ] — aj + 2a2
Hilassa : . : .
= kahden hilan vektorin summa on hilan vektori 328
= kunkin hilan pisteen ymparistd on identtinen a1 ° ’ ’
Sama hila voi syntya usealla eri
tavalla erilaisista alkeisvektoreista: ;
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° ° ° °
” Aalto-yliopisto ° ° °
Perustieteiden
korkeakoulu . .



Kiteinen rakenne: Hila ja yksikkokoppi

Yksikkokoppi on alue / tilavuus, jota toistamalla Yksikkokopin voi
valita monin eri tavoin

saadaan koko rakenne
Alkeiskoppi on yksikkokoppi, jossa on vain yksi hilan

piste

Tapaus hunajakenno:

-~ el ole hila, silla
pisteet R ja P eivat
ole ekvivaltentit

= alkeiskopissa on
kaksi pistetta
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Kiteinen rakenne: Hila ja yksikkOkoppl

Yksikkokopin valinta maaraa sen, miten kidetta katsotaan — vaikka kide on aina sama

Tapaus kolmiohila: 4-(1/4) + 1 = 2 hilapistetta kopissa

[ ] [ ] . [ ] ) [ ] L. ]
A conventional A primitive

unit cell unit cell
]
N M
[ ] [ ] [ ] [ ]

1 hilapiste kopissa

2-(1/3) + 2:(1/6) = 1 hilapiste kopissa

Wigner-Seitz yksikkdkoppi muodostuu
niista pisteista, jotka ovat lahempana
tiettya hilan pistetta kuin muita pisteita
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Kiteinen rakenne: Hila, yksikkokoppi ja kanta

Kanta on yksikkdkopin objektien kuvaus hilapisteen suhteen.
Tall6in kide = hila + kanta

Tama on erityisen relevanttia, kun kide koostuu erilaisista atomeista

hilapisteet

O N o e M e o %r hila + kanta
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S/l I BIESESL Ve ; .—R = [ani, anz] + [3a/4, 3a /4]
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Kiteinen rakenne: Kolmiulotteiset hilat

Oikeasti aine on kolmiulotteista, valitettavasti hilojakin on paljon.

1. Yksinkertaisimmat: kuutiollinen (sc), tetragoninen ja (orto)rombinen

a. b, e
all different

N,

c#a
)
L] L
1 a
(v (1
Cubic Tetragonal
unit cell unit cell

b

a

Orthorhombic
unit cell

Notaatio:

luvw] = uay + vag + wag

u, v ja w kokonaislukuja
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Kiteinen rakenne: Kolmiulotteiset hilat

Oikeasti aine on kolmiulotteista, valitettavasti hilojakin on paljon.

2. Kuutiollisen ensimmainen variantti: tilakeskinen kuutiollinen (bcc)

o . Yksi primitiivihila syntyisi vektoreiden
i i - _ _
a o a; = :—a/2,a/2,a/2:
a - o o < az = _a/2,—a/2,a/2_
a -~ - -
Body-centered cubic Planaview \8.3 — _a’/27 CL/2, —CI,/2 avulla
unit cell
Tama ei oli primitiivihila, kopissa on ... tai Wigner-Seitz
8:(1/8) + 1 =2 atomia hilana (8 naapuria)

szulma — [nla na, n3]

Rkesk’us — [7?/1, na, ’I”Lg] + [1/27 1/27 1/2]




Kiteinen rakenne: Kolmiulotteiset hilat

3. Kuutiollisen toinen variantti: pintakeskinen kuutiollinen (fcc)

a/2
a 26 o > o - |
a/ ; vl Yksi primitiivihila syntyisi vektoreiden
a N—= S o ... PR °
“ % (a1 = [a/2,a/2,0)
Face-centered cubic ‘T’ i -
unit cell Plan view < az = .a’/27 07 a’/2
e . az = [0,a/2,a/2 avulla
Tamakaan ei oli primitiivinila, kopissa on ~
8:(1/8) + 6:(1/2) = 4 atomia -
Riuima = [nly na, 77/3] o] N

... tai Wigner-Seitz

Rypinta—ay = [n1,m2,13] +[1/2,1/2,0] hilana (12 naapuria) @@

Rpinta—acz - [nh ng, n3] T [1/27 07 1/2]
Rpinta—yz = [nl, no, 713] —+ [0, 1/2, 1/2] )



Kiteinen rakenne: Kolmiulotteiset hilat

4.— MUUt Bl’avaIS-h”at monoclinic:

; angles between primitive
5|mp|e|. : Y2 base V<0 lattice vectors :
monoclinic ' tentered 2=90° B=90°

monoclinic { s 90°

only two right angles

cubic: hexa I
' gona iclinic:
cubic: . all sides equal :clacnlr:glhcf angles
. all angles 90 no two sides equal
simple body face
centered centered
tetragonal: _ rhombohedral:
tetragonal: . only two of three side lengths equal all side lengths equal.
. ‘ all angles 90° all angles equal, but not right angles.
o body
simple centered
orthorhombic: Yhteensa 14 kappaletta
orthorhombic: no two sides equal pp
: \ N . all angles 90°
: body face base
simple centered centered centered
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Kiteinen rakenne: Kolmiulotteiset hilat

Esimerkkeja

Sodium (Na) Caesium chloride (CsCl) Copper(Cu)

Lattice = Cubic-I (bee) Lattice = Cubic-P .
Basis = Na at [000] . Basis = Cs at [000]

and Cl at [113] .

Diamond (C); also Si and Ge

Hiili muodostaa
nelja kovalenttia
sidosta

Lattice = Cuhic;—F (fee) NaCl on naISta
Basis = C at [000] » varmaan vaikein.
and (0 at [4 5] Hila ei ole

yksikertainen
\ kuutiohila.

,, Aalto-yliopisto
Perustieteiden
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Lattice = Cubic-F (fcc)
Basis = Cu at [000] .

Sodium Chloride (NaCl)
Lattice = Cubic-F (fce)
Basis = Na at [000] J

and Cl at [533] -




Kiteinen rakenne: Kolmiulotteiset hilat

Miksi yksinkertainen kuutiohila ei ole kaikkien suosikki?

Kiteessa atomit vetavat toisiaan puoleensa
- pyrkivat pakkautumaan mahdollsimman tihedan

sc — lilan harva (0,52)

bcc — tiheampi (0,68)

fcc — kaikista tihein (0,74)
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Kiteinen rakenne: Kolmiulotteinen kaanteishila

Kuten yhdesséa ulottuvuudessa myds kolmessa on joka hilalla kdanteishila

G on kaanteishilan piste, jos jokaisella hilan R pisteelld patee €' ® =1

Kaanteishilan voi rakentaa seuraavasti:

1. Otetaan alkeishilan hilavektorit a

2.Vaaditaan, etta ai-bj = 2116ij

3. Nyt kdanteishilan vektorit ovat G = m;b; + msba + msbs

2mi(mini+maons+msns) =1

silla eiG'R _ 6i(m1b1_{_m2b2—|—m3b3).(n1a1+n2a2—|—n3a3) —e

Jos iskee pakottava tarve laskea kaanteishilan kantavektorit, ne saa seuraavasti:
2ma; X as

ajg - (a2 X 3.3)

2mas X as 2maz X a1 ba —
b2 = 3 —
a - (az X a3) aj - (a2 X 83)

by =
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Kiteinen rakenne: Kolmiulotteinen kaanteishila

Kaanteishilalla on yhteys hilaperiodisen funktion Fourier-sarjaan

Olkoon p(r) = p(r + R)
|

Flo) = [drerrom) =Y [ dx e’ R p(x + R)
R Y vksikkokoppi

ksikkokoppi

S(k) = / _— dxe™™p(x)  on rakennetekij, tapaamme myhemmin
yksikkokoppi
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Kiteinen rakenne: Kaanteishila ja hilatasot

Koska kaanteishila on duaalinen hilalle, voi sen avulla maarittaa hilan osia

Hilataso (kidetaso) on taso, jolla on vahintaan
kolme lineaarisesti rippumatonta hilan pistetta

Hilatasojen perhe on aareton joukko yhta kaukana toisistaan
sijaitsevia hilatasoja, jotka yhdessa muodostavat koko hilan.

Hilatasojen perheiden normaalivektorit ovat kdanteishilan vektoreita ja
perheen tasojen valinen etaisyys ond =21/ |G__|

Otetaan avaruuden pisteetr, jollle G -r =27rm == joukko on taso ja G — 1

== hilan pisteet kuuluvat néaihin tasoihin ja tasojen valinen etéisyys on d = @

lyhin mahdollinen G antaa suurimman mahdollisen d:n ja juuri
naissa tasoissa hilan pisteet ovat



Kiteinen rakenne: Kaanteishila ja hilatasot

Ensimmainen tapaus: yksikertainen kuutiohila

(010) family of lattice planes (110) family\ of lattice jlanes

Jos G olisi pidempi, esimerkiksi 2G, ehto 2G-r = 2rtm
generoisi tasoja naiden tasojen valiin (etaisyys puolittuisi)
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Kiteinen rakenne: Millerin indeksit

Hilatasoja merkitaan usein Millerin indeksien avulla

1. Otetaan yksikkokopin vektorit a (alkeis tai el)
2.Saadaan kaanteishilan kantavektorit bj
3.Kaanteihilan vektorit ovat G = hb_+ kb, + lb_ merkitaan (hkl)

Jos a 't ovat alkeisvektorit hilalle - bj 't ovat alkeisvektorit kaanteishilalle

- kaikki kokonaisluvut h, k, | antavat kdanteishilan vektorin ja hilatasojen
perhe saadaan, kun luvuilla h, k, | ei ole yhteisia tekijoita

Ongelmia tulee siita,
etta kaikkia hiloja ei
tavallisesti kuvata
alkeisvektorien avulla,
esim. bcc:n esitys
kuutiollisena hilana:

(010) family of planes

not all lattice points included
( I ) (020) family of lattice planes (110) family of lattice planes



Kiteinen rakenne: moniulotteiset Brillouinin vyohykket

Yhdessa ulottuvuudessa oli helppoa:

Yleisemmin:
Brillouinin vy6hyke on k&anteishilan alkeiskoppi

Tallgin:

Kideliikemaara on fysikaalinen suure ja hilavektorin
muutos k - k + G ei muuta fysikaalisia suureita,
Brillouinin vyOhyke sisaltaa kaikki fysikaalisesti eri
k:t

Ensimmaéinen Brillouinin vy6hyke on pisteen G =0
Wigner-Seitz koppi eli kaikki ne k:t, jotka ovat
lAhempéana origoa kuin muita kaanteishilan pisteita

Toinen Brillouinin vydhyke ovat ne Kk:t, jotka ovat
toisiksi lahinna origoa kaanteishilassa, jne.

Nain...
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Kiteinen rakenne: moniulotteiset Brillouinin vyohykket

Jo kahdessa ulottuvuudessa kuutiohilan tapaus nayttaa vaikeammalta:

g Ensimmainen vydhyke on aina yhteinainen
' (koska se on Wigner-Seitz koppi)

Jokaisen vyohykkeen kokonaispinta-ala on
sama (koska niissa on fysikaalisesti samat
kaanteishilan vektorit)




Kiteinen rakenne: moniulotteiset Brillouinin vy0o

Kolmessa ulottuvuudessa tilanne nayttaa yha vaikeammalta:

nykket

Tapaus fcc: ensimmainen Brillouinin Tapaus bcc: ensimmainen Brillouinin
vyOhyke - bcc:n Wigner-Seitz koppi vyOhyke « fcc:n Wigner-Seitz koppi
Pistettda G =0 |

merkitaan I:lla,
muita erikoispisteita
isoilla kirjaimilla

BCC path: I'-H-N-T"-

P-H|P-N

[Setyawan & Curtarolo, DOI: 10.1016/j.commatsci.2010.05.010]



Kiteinen rakenne: elektronien ja fononien vyo0t

Esimerkiksi timantti: fcc-hila, kannassa 2 atgmia:

Energy (eV)

Elektronirakenne,
missa E =0 eV on
Fermi-energia

oF
e \/ _
L r X K
Wavevec tor F}

40

35

25

20

15

Phonon Frequency (THz)

10

Fononit:

Kuusi moodia (2 atomia
yksikkdkopissa)

Kolme akustista, loput optisia

https://www.phase-trans.msm.cam.ac.uk/
2003/MP1.crystals/MP1.crystals.html
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