D. Schwarzenbach

Kristallographie

Mit 139 Abbildungen und 21 Tabellen

Ubersetzt von J. Glinnemann

Bibliothek Chemie / i\/\aterialwissenschzeﬁ }
Technische Universitat Darmstaci -

€& Springer




Inhaltsverzeichnis

1 Geometrische Kristallographie ... 1
| R 31 (11411 U PR 3
1.2 Analytische Geometrie schiefwinkliger Bezugssysteme ................cooociiieninnes 4

1.2.1 KoOrdinatenSySteme ..........cceuevrrinernrrnerinrinerneruiernrieernersersrensennenernns 4
1.2.2 Reziproke Koordinatensysteme .................. e ——————————— 5
1.2.3 Metrischer TeNSOT .......cuuiimieiiiiiiiiii et 8
1.3 Polyedergestalt der Kristalle ...........cccooiiiiiiiiiiiiiiiiiiii e 10
1.3.1 Konstanz der Flachenwinkel ............cco.ooooiiiiiiiiniiiiie 10
1.3.2 Gesetz der rationalen Indizes .................... PP STUUPPROTOt 11
1.3.3 ZONE oo e 12
1.3.4 Stereographische Projektion ..............ccoooviiiiiiiiiiiiiiiin 12
1.4 Periodische Parkettierungen und Kristallstrukturen ...............cocovviiiiiininninn, 14
1.4.1 TranslationenGitter .........ccivnvinrinerinnnrennernrenererrarneranrenreerenranneneees 14
1.4.2 Kanten, FIAChen Und GILET .......ovivinineiieiiiieiieee et eer e anans 18
1.4.3 RezIPTOKES GItIET .......eruiinniiiiiei et 19
1.5 Wasist ein Kristall? ..........cooiiiiiiiiiiiiriiii e e e e 20
1.5.1 Quasiperiodische und aperiodische Strukturen .............cco.ooveviiieiniinnn. 20
1.5.2 Realstruktur, Ordnung und Unordnung .............cooevveiriiiiienneni e 22

2 SYMMEITIE ...ooooiiiiiiiii i e e en e 25
2.1 EInleitung ...coovoniiiiiiii e Crerree e 27
2.2 SYyMMEriCOPErationeN ..........vvvvrveeeeeeiiiiireeeeeeeeiirereeeeesssenens [T 27

2.2.1 Affine Transformationen ...........c..cocouvriiiiriiiinnriinereneee e nee 27
2.2.2 GIUPPEI ceeviieitieeeeiie et e ettt e e e st e e e e e e et e e etsa e e e et s s etnneeena e eanaeenaes 29
2.2.3 Drehung, Drehspiegelung, Drehinversion ...........c.c.cooevvviiiiiiniiiniinn, 30
2.2.4 Translationen ............ccoooiiiiiiiiiiiniiiiii e 32

2.3 SymmEtrieClemMente .........coevuviniiniiieiiieiiririeet e rirereereeriare e e e ranneeaens 33
2.3.1 Fixpunkt, Drehachse und Spiegelebene ................cc.occviniiiiiiiiinnninnns. 33

- 2.3.2 Schraubenachsen und Gleitspiegelebenen ............cccoocoevveriniiiniinn 35
2.3.3 Symbole fiir Symmetrieelemente ...............cooceiiiiiiiiiiiiiii 39

2.4 Symmetrie und Metrik der Kristallgitter ............c.cciiviiiiiiiiiniiiniinn, 42
2.4.1 Mit Translationen vertriagliche Symmetrieelemente ............................ 42
2.4.2 Gittermetrik und Punktgruppensymmetrie ..............cccceeeiininiiieieeneen. 43
2.4.3 Punktgruppen und Raumgruppen ..........ccccocovviviirnvinniiinniinnnneenn, 44

2.5 Kiistallklassen und KristallSySteme ...............cocovviiiiiiiiiinininiiinn e, 46
2.5.1 Der Klassenbegriff ............cccccoivuiiiiiiiiiiieiiieeeeiiee e 46

2.5.2 Erzeugende von GIUppem .........ccoveuviriiniinniiiriiiaiiiine i 46



Inhaltsverzeichnis

2.5.3 Erzeugung von Punktgruppen ..............cccooeoviiviiiiiiiiiiiiiiiieiie e, 49
2.5.4 Die 32 Kiristallklassen: Axiale Gruppen .............ccoooovvvviiiiiiinniiinn, 51
2.5.5 Die 32 Kristallklassen: Tetraeder- und Oktaedergruppen .............c......... 52
2.5.6 Nichtkristallographische Punktgruppen ............c.ccooooooiinn 59
2.5.7 Die 11 Laue-KIassen ...........oeouuiviiriiniiiiiiiiiiiiiiieice e 60

v 2.5.8 Die sieben Kristallsysteme ...............ccooeiiniiniiiiniii . 61

- 2.5.9 Internationale Symbole fiir Punktgruppen .............c..oooiiin, 63

. 2.5.10 Symbole nach Schoenflies ................cocoiriieniiiiiiiiiiii, 65

- 2.5.11 Abstrakte Gruppen ... 66
2.6 Klassifizierung von GItlern ...............ovveeriieriiineeeeiii e eeitii e e e eeereiins 67
2.6.1 Die 14 Bravais-Gitter ..........vieiuiiiiiiiiieiiniiein e 67
2.6.2 Holoedrie und Meroedrie. ............coveuumiiiiiiiiiiniii e, 71

2.7 Symmetrie periodischer Strukturen ..............c.cocoieiiiiiiiiin. e 73
2.7.1 Die 17 Ebenengruppen .......ococeuuveieriiereiiiereinerenieeereeeieneeenieeennainn 73
2.7.2 Aquivalente POSIHONEN ........c.c..coiiiviieeriiieiieiiieeiieee e 76
2.7.3 Die 230 RaUMZIUPPEN «..ovuniiniiiiiiiiiiiiiiie e et evieenan 78
2.7.4 Raumgruppen-Beispiele aus den International Tables Vol A ................ 80
2.7.5 Klassifizierung der Kristalle nach ihrer Symmetrie ............................. 88

2.8 KristallStruKIUIeN .......ccouiiriiiiiiiiiiiieei e 89
2.9 Miller-Bravais-Indizes des hexagonalen Koordinatensystems ........................... 91
Beugung von Rontgenstrahlen an Kristallen ..................................... 93
3.1 BINICIUNG ..ot e 95
3.1.1 Rontgenstrahlenmikroskop .........ccooeviiiiiiiiiiiiiiiniii e, 95
3.1.2 Interferenz ebener Wellen .........c..ocoeviiiiiiiiiiiini 97
3.1.3 Das optische Gitler ............ccoiiiuiiiiiiiiiiiiiiieiiiie e, 9

3.2 Streuung von Rontgenstrahlen durch ein Elektron ..., 104
3.2.1 Klassisches Elektron nach Thomson ..............c.ooiiin 104
3.2.2 Polarisationsfaktor ...........c.coeeuuiiiiiiiiiiiiiii 1051
3.3 Streuung von Rontgenstrahlen durch Materie ................c....coo 107 ;
3.3.1 Fourier-Transformation und Phasenproblem ........................... 107
3.3.2 Primire und sekundire EXtinktion ............cccocoveiiiiiriiniiniiiiininn 109
3.3.3 Atomistisches Modell: Der Atomformfaktor ...............ccoooeeieiiin. 110]
3.3.4 Atomistisches Modell: Thermische Schwingungen im Kristall ........... 113

3.4 Beugung durch eine periodische Struktur ............ccoooiiiiiii 116
3.4.1 Die Laue-Gleichungen ..........c..ccooociviiiiiiiiiiiiiiiiiiiine s 116
3,42 DasBragg-Geselz .....c..oovveiimiriiiiieiiiiiiiiiiiie e 120
3.4.3 Ewald-KonstrukKtion ............ccooiiiiiiniiiiiiiii 122
3.4.4 Ein- und zweidimensionale periodische Strukturen ............................ 123

3.5 Beugungsmethoden ...........o.ieiiiiiiiiiiiiiii i 126
3.5.1 Laue-Methode .........ccooiviiiiiiiiiiiiiiii i 126
3.5.2 Drehkristallmethode .............cccoiiiiiiiiiiii 130
3.5.3 Pulvermethode ............cooviiiiiiiiiiiiii 132

3.6 Physik der Rontgenstrahlung ............coooooin 134

3.6.1 Erzeugung von Rontgenstrahlung ............coooiiviiiiiiiiin. 134




Inhaltsverzeichnis X1

3.6.2 Monochromatisierung von Rontgenstrahlung, Absorption ................. 138
3.6.3 Synchrotronstrahlung .............coooviiiiiiiiiiiii e, 141

3.7 Intensitit gebeugter Strahlung ...........ccoo.cooiiiii 142
3.7.1 Der StruKturfaKtOr . ... e 142
3.7.2 Integrale Intensitdt und Lorentz-Faktor ..............ccoooooiiiiiiiinn. 144
3.7.3 Das Friedel-Gesetz ........cc.oviiiiiiiiiiniiiiiinecieci e 146

3.8 Raumgruppenbestimmung ...........coiiiniiiiiiiiiiiei e e 147
3.8.1 Kiistallsystem und Laue-Klasse .................cooiiiiiiniinin i, 147
3.8.2 Integrale Reflexionsbedingungen: Gitterzentrierungen ....................... 148
3.8.3 Zonale Reflexionsbedingungen: Gleitspiegelebenen .......................... 150
3.8.4 Seriale Reflexionsbedingungen: Schraubenachsen ............................. 151
3.8.5 Drehungen und Drehinversionen .............co.ccoovviiiieieiiiniinineenn, 152
3.8.6 Formale Ableitung der Reflexionsbedingungen ...........c....ceceveennienn. 152
3.8.7 BEISPICIE ...oiiiiiiiiiiiii e 153

3.9 Bemerkungen zur Losung des Phasenproblems .................ccoeiiiiiinninn, 154
3.9.1 FOUMEr-Serien .........couuiiiiiiriiiiii ettt 154
3.9.2 Die Patterson-Funktion ............cooeeiiiiiiiiiniiiiiiiieeie e 155

4 Tensoreigenschaften der Kristalle ....................... 163
4.1 Anisotropie und SYMMEITIE .......c..oevvviiiiiiiiiiiii e 165
4.2 TOINSOTEI ..ueiiiiiii ettt et et e r e ea e 166
4.2.1 Ursache und Effekt ........c...co.ooiiiiiiii i 166
4.2.2 Tensorinvarianten beziiglich des Koordinatensystems ........................ 168
4.2.3 Neumannsches Prinzip............c...co.cooi 170
4.2.4 Polare und axiale VEKtOTEN ..........cvviiiiiiiiiiiiiiiiiii, 172
4.2.5 Tensoren 2. Stufe: Bezugsflache ... 173

4.3 Mechanische Spannung und Deformation ...............cccooooviiiiiin 179
4.3.1 Mechanischer Spannungstensor .............ccoeoeiiiviiiiiiiiiiciiinn s 179
4.3.2 DeformationStensOor ........c.virueiiiiveiiiiiiiieri e eet e 181
4.3.3 VOigt-NOtation ......coovuiiiiiiiiiiieiciiieee e 185

4.4 Beispiele fiir Tensoreigenschaften .................co.cco 185
4.4.1 Elektrische Polarisation: Tensor 2. Stufe ..., 185
4.4.2 Elastizitit: Tensor 4. Stufe .........coooiiiiiiiiiiiii 189
4.4.3 Elastische Wellen im Kristall ................ocooiii 197
4.4.4 Pyroelektrizitdt: Tensor 1. Stufe ............o.ccooiiiiii 200
4.4.5 Piezoelektrizitit: Tensor 3. Stufe ...........coooiiiiiiiiiiniin, 201
4.4.6 Allgemeine Beschreibung von Gleichgewichtseigenschaften ............... 207

4.5 KIStAllOPLK ..oeevniiiieiiii e 210
4.5.1 DoppelbreChung ......cc.viiniiiniiiiiiii e 210
4.5.2 Wellennormale und Lichtstrahl ... 211
4.5.3 Gesetz von Snellius .......cooeoviiiiiiiiiiiiiii s 213
4.5.4 Die Fletcher-Indikatrix ..........coooooviiiiiiiniiii e, 216
4.5.5 Optische AChSEN .......ccoviiiiiiiiiiiiii 219

4.5.6 Das Polarisationsmikroskop .................c.co 222



X1l Inhaltsverzeichnis

5 UDUIZEN  ..oooviviiiiiiiiccectceeeeeeee et 221

" 5.1 Ubungen zu Kapitel 1 ......ccoovvieiiiniiiinieoni e 229

5.2 Ubungen zu Kapitel 2 ...........coveevviiirieiiieniieieiiee e, 235

5.3 Ubungen zu Kapitel 3 ........ccooviviiiiiiiiieiiie et 239

: 5.4 Ubungen zu Kapitel 4 ........c.ocoveiviiiiiiiiiiiiieieeeeeee e, 245
: 3 '

T BIDHOZIAPRIE ...t 251

' Sach;;vortverzeichnis ........................................................................... e 253



