ROZDZIAtL 9. SUPLEMENT 1

KONSTRUKCJA SIECI ODWROTNEJ W 3-D

Zobaczmy teraz, jak praktycznie tworzy sie sie¢ odwrotng w trzech wymiarach. Wezmy
jako przyktad sie¢ regularng przestrzennie centrowana (ang. body centered cubic, bec,
rys.la).

Wybrane wektory bazy to:

a = g(i+j+k), (1)
as = %(i—j+k), 2)
a3 = 5(i+j—k). 3)

gdzie ¢, 7, k to wersory wzdluz osi z, y, z. Jest to baza, bo wszystkie inne wezty sieci
powstaja przez jakas liniows kombinacje a1, as i a3 ze wspotczynnikami catkowitymil .
Na przyktad atom w dolnym, prawym, tylnym rogu wskazywany jest wektorem

a., . .
5(1—3—’@):02—&14-@3- (4)
Nim przejdziemy do sieci odwrotnej odpowiadajacej sieci prostej bcc, rozwazmy
inng sie¢ prosta: regularna (inaczej kubiczna) Sciennie centrowang (ang. face centered

cubic, fce). Komorka elementarna tej sieci jest pokazana na rys.1b.

b)

Rys.1. a) Sie¢ regularna przestrzennie centrowana (bcc). b) Sie¢ regularna $ciennie
centrowana (fcc). W obu przypadkach trzy wektory bazy maja jednakowa dlugosé, ale

nie sa wzajemnie prostopadte
Wektory bazy w tej sieci to:

Al = g(j+k:), (5)

lZwr6émy uwage na jednakowa dlugos¢ wektorow bazy, a takze na to, ze nie sa one do siebie
prostopadle (co sprawdzamy przez obliczenie iloczynow skalarnych).



Ay = %(Z_J)a (6)
As =30~ k). (7)

Inne atomy mozna przedstawi¢ jako wskazywane wektorami, ktore sa liniowymi
kombinacjami (o catkowitych wspotczynnikach) Ay, As, As. Na przyklad atom, ktory
na naszym plaskim rysunku jest najwyzej, wskazywany jest wektorem

Sk =) = Ay — As, ®)

Sieci odwrotne

Sie¢ regularna przestrzennie centrowana (bcc). Teraz przechodzimy do sprawy
sieci odwrotnej dla pierwszej z sieci, czyli bece. Z definicji wektoréw bazy sieci odwrotne;j
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b1 = a9 X a37, (9)
ale
a\ 2 . S a\? .
agxa3:(§> (k+3+k+z+g—z):<§> 2(k + 5). (10)
7Z kolei
an 3
V = a1 (as x a3) = (5) 4. (11)
Stad
27
by =—( +k), (12)
a to oznacza proporcjonalno$é¢ do A;.
Podobnie otrzymamy wektory
27 . .. 2 . .
by = oo (k—j—k+i—j+i)=—(—j) (13)
2 . L 2T .
by = —~(-k—j—k+i+j+i)=—(i—k), (14)
2a a

proporcjonalne odpowiednio do wektorow Ag i Az (wspolczynnik proporcjonalnosci
jest ten sam) sieci fce. Stad wniosek:

siecig odwrotng do sieci bce jest siec fec.

Sie¢ regularna $ciennie centrowana (fcc). Podobne rozwazania dla sieci fcc
daja:

a\ 2
Ay x Ay = (5) (G + Kk + 1), (15)
a\3 a’
V:Al(A2><A3):(§) (1+1) == (16)



oraz
Bi = Z(ivj+h),
By = Zk—j+i)
By = T(k+j+i)

proporcjonalne odpowiednio do wektoréw a1, as i a3 sieci bcc.

Stad wniosek, ze

siecig odwrotng do fcc jest sie¢ bec.




