Naloga

Izracunaj strukturni faktor za heksagonalno mrezo, zloZzeno na dva razli¢na na-
¢ina, ABAB in ABACABAC.

Resitev

Heksagonalna mreza

Najprvo se spomnimo Bravaisove mreZe za heksagonalno strukturo, kjer zlagamo
mreZze neposredno eno nad drugo. Razdaljo med tockami heksagonalne mreze
oznafimo z a, razdaljo med posameznimi mrezami z c. Tedaj se Bravaisova
mreza izraza kot

ay = g(\/g,].,()) )
az = g(_\/g7170> )
a; = ¢(0,0,1) , (1)

njej pripadajoca reciprotna mreza pa je oblike

b1 = 2%(\/5/3,1;0) ’
by = 2T(VB/3,1,0)
by = T(0,0,1) . (2)

Seveda zlaganje heksagonalnih mreZ neposredno eno nad drugo ni edini mo-
zen nacin. Zaporedne mreZe lahko tudi zamikamo na dva razli¢na nacina in tako
tvorimo razli¢ne sklade. Z A oznac¢imo prvo moznost, ko se mreZi prekrivata, z
B in C pa oznagimo zamaknjeni mrezi (Slika 1).

Slika 1: Zlaganje heksagonalnih mrez v sklade [1]



Sklad ABAB

Oglejmo si primer, ko heksagonalne mreze zlagamo v zaporedju ABAB. Pro-
blema se najlazje lotimo tako, da za osnovno celico vzamemo paralelepiped,
dolo¢en z vektorji Bravaiseve mreZe (1), napet med dvema A mreZama, vmesno
B mreZo pa popiSemo z bazo (Slika 2). Sklad ABAB je tako navadna heksago-
nalna mreza z dvema baznima vektorjema,

ry = 0 )
1 n 2 + 1 (3)
r = —a —a —a. .
2 3 1 3 2 2 3

Slika 2: Sklad ABAB. Osnovno celico napenjajo vektorji a;, ag in az, na desni
sliki pa sta s ¢rno oznafena atoma baze. [1]

Strukturni faktor za tak$no mrezo, sestavljeno iz enakih atomov, se izraza
kot

Sk = Zexp(iKrj) , (4)

kjer je K = mib; + maba + msbs vektor reciproéne mreze, vsota pa tece po
vektorjih baze. V naSem primeru tako dobimo

2
SK—1+exp(i2w{”;1+Tg2+”;3D . (5)

Zanima nas, kdaj je strukturni faktor enak ni¢ — na teh ravninah namre¢ pri
sipanju svetlobe ne dobimo odboja. Vidimo, da bo strukturni faktor (5) enak
ni¢, kadar bo eksponentni ¢len enak —1 = €™, oziroma ko bo izraz v oglatem
oklepaju lih veckratnik 1/2,

myp | 2mg  mg  2n+1
3 3 2 2

Posebej obravavajmo Se primera, ko je valovni vektor vpadne svetlobe vzpo-
reden z as (m; = ma = 0) in pravokoten nanj (mgs = 0). Hitro se prepri¢amo, da
bo v prvem primeru strukturni faktor enak ni¢ za lihe vrednosti mg, v drugem
primeru pa bo strukturni faktor vedno od ni¢ razli¢en.

nez . (6)



Sklad ABACABAC

Na enak nafin kot prej se lotimo primera, ko so mreze zloZene v zaporedju
ABACABAC. Osnovno celico izberemo podobno kot prej, le da se tokrat
razteza med prvo in tretjo A mreZo, bazni vektorji pa so Stirje:

r = 0 5
1 2 1
r2 = 3& + 332 + 138
2 1 3
r3 = gal + 532 + 133 s
ry = %ag . (7)

Strukturni faktor znova izrac¢unamo po enacbi (4):

my 3mg mg3

Sk =1 L[ TRR TR ] een Py g | ion[TR] ®)

V prej$njem primeru, ko smo med dve A mreZi vrinili dodatno B mreZo, smo
pri sipanju svetlobe, vzporedne z ag, dobili prvi odboj pri mg = 2. Sedaj, ko
se med A mrezama nahajajo tri dodatne (BAC), torej pri¢akujemo, da bo prvi
neniceln odboj taksne svetlobe Sele pri ms = 4, in s kratkim ra¢unom se lahko
prepri¢amo, da je temu res tako.
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