Bravaiho mrizka

1. Takové periodické usporadani bodu v prostoru, kdy kazdy bod ma
identické okoli.

2. Usporadani bodu v prostoru,popsané rovnici

R, = na (1D)
Rn =nia, + n,a, (2D)
Rn =na; +nyat nzag (3D) AI;IgUSt éré;ais (1511-1863)

1D: Only one Bravais Lattice
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Symetrie Bravaiho mrizky

Bodova grupa — soubor operaci symetrie, které prevadeéji mrizku samu v sobe
a zachovavaji alespon jeden pevny bod (stfed symetrie, rovina zrcadleni,
rotacni osa

Prostorova grupa (bodova grupa + translace pres vSechny vektory mfize)

3D

7 bodovych grup — 7 krystalovych systému
14 grup symetrie — 14 Bravaiho mfizek



7 krystalovych systému

Systém Pozadovana symetrie
Kubicky tri 4-Cetné osy
Tetragonalni jedna 4-Cetna osa

Orthorhombicky tri 2-Cetne osy

Hexagonalni jedna 6-Cetna osa
Rhomboedricky jedna 3-Cetna osa
Monoklinicky jedna 2-Cetna osa

Triklinicky zadna



Bravaiho mrizka — 3D

CuUBIC
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Seven unique unit cell shapes that can be
stacked together to fill three-dimensional
space

TABLE 3-1 M Characteristics of the seven crystal systems

Structure Axes Angles between Axes
Cubic a=>b=c All angles equal 90°
Tetragonal a=>b+#c All angles equal 90°
Orthorhombic  a# b # ¢ All angles equal 90°
Hexagonal a=>b+#c Two angles equal 90°.

One angle equals 120°.
Rhombohedral a=b=c All angles are equal and

or trigonal none equals 90°
Monoclinic a#b#c Two angles equal 90°.
One angle () is not equal to 90°
Triclinic a#b+#c Al angles are different and

none equals 90°




Primitivni vektory, primitivni bunka

R, =na, +nya, a, a, — primitivni vektory

Volba neni jednoznacna
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Primitivni bunka — ¢ast prostoru, ktera pfi translaci pres vsechny vektory Bravaiho
mfizky vyplni cely prostor bez prekryvl a prazdnych mist. Obecné nema symetrii
BM. Jeji objem obsahuje pravé jeden mrizkovy bod.



Elementarni bunka
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Elementarni bunka — Cast prostoru, ktera pfi translaci pfes nékteré vektory Bravaiho
mfizky vyplni cely prostor bez prekryvl a prazdnych mist. Zpravidla se voli tak aby
meéla symetrii Bravaiho mrizky. Jeji objem obsahuje vice nez jeden mrizkovy bod.



Bravaiho mrizka — 3D

Kubicka prostorové centrovana - BCC

Kubicka prosta

a, =a.x

az = a.y

a
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4 S touto mrizkou krystalizuji

napr. Fe, W, K



Bravaiho mrizka - FCC

Kubicka plosné centrovana - FCC

a
a,=50+2)

a
a, =§(x+z)

a
as =§(x+y)

S touto mrizkou krystalizuji napf. Au, Ag, Pt, Al



Hexagonalni BM




Wigner-Seitzova primitivni bunka

Oblast prostoru, ktera jen blizSi vybranému BCC
bodu BM nez k jakémukoliv jinému bodu
mrizky. Ma plnou symetrii mrizky.

Wigner-Seitz Cell-
O 0 K




Krystalova struktura

Krystalova struktura = mfizka + baze

Baze = atom, skupina atomu, molekula

h 4 |

- To neni Bravaiho mfizka.
Kazdy bod nema stejné
okoli. Da se popsat jako
rektangularni 2D BM s
dvouatomovou bazi.

a, |
h



Krystalova struktura
diamant, sfalerit

Diamantova — 2 FCC posunuté
0”4 télesové uhlopficky

BM- FCC + baze dvou atomu
Pokud jsou oba atomy baze stejné,
jedna se o strukturu diamantu — krystalizuji
v ni napf. C, Si, Ge.

Pokud jsou oba atomy rdzné, jedna
se strukturu sfaleritu — ZnS. V této
struktufe krystalizuje napf, GaAs, CdTe,
InP, AlAs.

Bond angle = 109.5°




Structury NaCl a CsCl
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NacCl
0 2 ¢
L £'3 w
[?' . { . . '
‘ °
- ' '
¢ o 3 i . ®
@

BM kubicka prosta, periodicky BM kubicka prostorove centrovana
vr g s o se dvéma alternujicimi atomy

se stfidaji dva ruzné atomy

Krystalizuje v ni napf. NaCl. NaBr, Krystalizuje v ni napf. CdCl, CsBr, TIBr

AgCl, MgO, LiF



Hexagonalni struktura s
nejtesnejsim usporadanim (hcp)

Krystalizuje v ni napf. Cd, Zn, Mg,
Dvé hexagonalni prosté mrizky Be. Ce
navzajem posunuté o
a, a; as

3+3+3




Millerovy indexy

Pouzivaji se k specifikaci krystalografickych sméri nebo rovin




Jak najit Millerovy indexy pro libovolny smér?

L Odectou se souradnice kone¢ného a pocate¢niho bodu vektoru vyznacujiciho dany smer.
— napft. pokud je pocatecni bod A(1,3) a kone¢ny bod B(5,—1) — rozdil je (4, —4)

d Vysledek se vlozi do hranatych zavorek, minus
se nahradi ¢arkou nad Cislem— [4 Z]

O Spole¢ny faktor se vytkne pied 4[11]

zavorku —
A G~ 13 Velikost a sme 1
_4B N elikost a smér — 4[11]
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Millerovy indexy pro roviny

(m,n,p) — Schoenfliessovy indexy roviny  Millerovy indexy —
+C(0,0,1) Nejmensi cela Cisla h,k, |, pro néz plati

1 [ ]

1
m n

h :k:l=

< |-

B(0,3,0)
A(2,0,0)

] Najdou se priseciky s osami — 2 3 1
- Spoctou se — 1/2 1/3 1
] Prevede se na nejmensi spolecny jmenovatel — 3 2 6

) Vysledek se zapise v kulatych zavorkach— (326)



Brillouinova zona

BCC FCC

i2) tbh)

Brillouinova zona je Wignerova - Seitzova Seitz
bunka v recipoké mfizce



Ewaldova konstrukce (1)
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If G=k-k" radiation is diffracted



Ewaldova konstrukce(ll)

Laueho metoda Metoda rotujiciho krystalu



Ewaldova konstruce (llI)

Praskova metoda



Rozsirené pasove schéma
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Periodicke pasove schema
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Figure 5.3. Periodic zone scheme.



Brillouinova zéna (FCC)




Pasoveé schéma realnych
polovodicu




Lowest conduction
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Bandstructure of GaAs
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