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1 Naloga

Pois¢i Wigner-Seitzovo celico za bee in fce mrezo.

Wigner-Seitzovo celico konsturiramo tako, da izberemo mrezno tocko
(Bravejeve mreZe), nato pa povletemo ¢rte do sosednjih tock. Na razpo-
loviscu teh ¢rt pravokotno na nje nariSemo ravnine (normala kaze v smeri
¢rt). Najmanjsi zaprt prostor dobljen na ta nacin je WS celica.

2 bcc

Slika 1: Wigner-Seitzova celica za bee mrezo (Prisekan oktaeder). Izbira
koordinatnega sistema na mrezi. Izhodisce je v srediscu celice in ni vidno na

sliki.

Za bce mrezo preverimo ali je ena izmed ploskev WS celice na sliki res
pravilni Sestkotnik. Najblizji sosedi kaksne tocke v bee mrezi so

a; = +a(1,0,0)
as = +a(0,1,0)
as = £a(0,0, 1)



ay = g(il, +1,+1),
(1)
kjer je a dolzina osnovne celice. Ravnino opisemo z enacbo
r-n=d (2)

kjer je d razdalja ravnine od izhodisca, e je vektor normale n enotski, r pa so
tocke z ravnine. Omejil sem se le na nekaj tock, saj ostale dobimo analogno
z menjavo ustreznih predznakov. Enacbe ravnin so naslednje:
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Presecisce treh ravnin lahko najdemo (tudi) tako, da resimo enachbo Ax =
b, kjer v matriko po vrsticah A zlozimo normale ravnin, v b pa konstante
na desni strani enach. Ce je determinanta matrike A od ni¢ razlicna, se
ravnine sekajo v tocki. Nato z leve pomnoZzimo enac¢bo z A~!(ta obstaja saj
detA # 0) in dobimo koordinate presecis¢a. Na ta nacin dobimo naslednje

tocke:
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ts = (Zagag)
ta=075)

(4)

Ostalih tock Sestkotnika nisem racunal, saj so enac¢be precej simetri¢ne. Vse
te tocke lezijo v isti ravnini, namre¢ x +y+ 2z = %‘1. Razdalje med sosednjimi

tockami so enake (“Tﬁ) Na podlagi tega lahko zaklju¢imo, da tocke tvorijo
oglis¢a pravilnega Sestkotnika. Sicer pa je Wigner-Seitzova celica za bcc
mrezo prisekan oktaeder.

3 fcc

Pri fcc mrezi je bilo potrebno pokazati, da je razmerje med dolgo in kratko
diagonalo romba na sliki v/2. Spet pois¢emo vektorje do najblizjih sosedov

a; = g(il,il,o)



Slika 2: Wigner-Seitzova celica za fcc mrezo(Rombski dodekaeder).

as = g(ﬂ,o,ﬂ)

az = g(o,il,il)

Nato pois¢emo enacbe ravnin

tr=% z4y== yfr=-= (6)
2=—= T = — z=—.
’ 2 v=35 Y 2
Poisc¢emo presecisce teh treh ravnin, nato pa s pomocjo slike dobimo Se ostale
tocke
1:1 - (17 17 1)
a
ty = 5(1, 0,0)
a
ts = Z(l’ 1,-1)
a
t4 — 5(0, 1, 0)

[zrac¢unamo razmerje med kratko in dolgo diagonalo v rombu.

b —tsl _ V2 _ 1
[t2 — t3]| 2 V2



