Legsningsforslag
72551 Strukturfysikk

Tirsdag 13. des.

1987

Oppgave 1
(a) Transformas jon PI*PE
» Y )
fra fig.
R
xa\ 0 zi xlz
= Toll v o
Ve | PO
| AU
z } 0] Py oz,
2] Py
For transformasjonen F’E»P3 f.eks.:
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BB tilsvarer rotasjon av Pl en vinkel « om en akse Il z—aksen.
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b)Y Fra pkt a) innsees at de nevnte rotasjonene om hhv. A, B og C er

ekvivalente med par av speilinger, slik: gjennom AGC og AQOB, deretter
AOB og BOC, deretter BOC og ADC. Speilingene kansellerer hverandre

parvis Zr Silvesters teorem oppfylt.
For den sfariske trekanten ABC gjelder:
x/2 + [3/2 + v/e > m (1)

Krav til rotasjonsaksene:

o = En/né, 5= En/nB, Vo= En/nc (2

der Ny N 09 N er heltall.

Det gir innsatt 1 (1):

l/nA + 1/nB + 1/nC > 1 (3)

Preving viser at bare fglgende heltallskombinasjoner oppfyller (3):



22n, 233, 234 og 233
c) Bare disse aksetallighetene er i samsvar med translasjons-
periodisiteten 1 et gitter:

{ng, ngs nc} = 2, 35 4, og & (&)

(Dette kan lett vises, men forlanges ikke gjort.) Krystallografisk

“tillatte" treakse—-kombinasjoner:

222, 223, 224, 2246, 233 og 234

235 faller ut.

d) En romgruppe kan tenkes framkommet ved a la en tillatt
kombinasjon av symmetrielementer gjenta seg periodisk 1 rommet ved de
translasjonene Bravais—gitteret angir. Kombinas jonen av

symmetrielementer og Bravais—gitteret ma ha korresponderende symmetri

og innta parallell orientering. Siden en romgruppe alltid kan
genereres vha. tre eller farre generatorer {;3} kan wvi skrive

analytisk for den:
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1, 2, 3 (3)
en ng} representerer alle mulige potenser av symmetrielementet C ..

Dersom farre enn tre generatorer:

> en eller to (L. = {1 = identitetsoperatoren.
T
Tn = {I‘Im} =m,3a + mag + moc = translas jonsoperator.
{ml,ma,ma} = heltall, men kan ocgsa vare forskjellige komb. av halv-

tall ved sentrerte gitre.



Symmorfe romgrupper: Hver C_  tilsvarer enten en rotasjonsakse
D - J

(proper) eller en inversjonsakse (improper).

Ikke—-symmorfe romgrupper: Minst en C . tilsvarer et ikke-symmorft
J
symmetrielement, dvs. en skrueakse eller et glideplan. For
disse elementene gjelder: {Qj} = {Bj zj} der Ij tilsv.

translasjon(er) lik rasjonale fraksjoner av en eller flere

identitetsperioder.

e) n representerer diagonalt glideplan

y—akse unik > glideplanet 1 y-aksen, dvs. det gir translasjonen

a’seg + E/E.
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Fig. viser par av ekviv. posisjoner pga. glideplanet.

Strukturfaktor:

F = Z f . fexp(2githx  + ky _ + 1z 1))
=1 9 3 N 3

+ exp(2mi(hix. + %) — ky + 1(z_  + %))> (&)
J J ]

Utslokningsregel bare for k = O
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f) Avstanden mellom identiske svarte fTisker gir translasjonsperioden
horisontalt og vertikalt. Origo i1 cella legges der finnene av to
svarte fisker bersrer hverandre {(en svammer opps.s en ned). Cella
inneholder fire svarte og fire hvite fisker. Utmaling av to
cellekantene antyder tetragonal (kvadratisk) celle, men 4-tallig
aksesymmetri finnes i1kke, derimot 2-tallig. Plassering av alle
2-tallige akser er enkel og gir en av de tre mulighetene p2mm, pZmg

(7)

0og p2gg. Cella har glideplan i 1/4 og 3/4 langs begge akser, altsa:

Orthorombisk aksesystems; plangruppe p2gg




Oppgave 2.

ajl Se kompendium, kap. 9.1.
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b)Y h_(x) = fh !
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c) Sannsynlighetsfordelingen for n’te-narmeste nabo er

n ganger

F.eks. for h_.:
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e) Korrelasjon med seg selv og alle andre gitterpunkter. Summen gir
parkorrelasjonsfunksjonen. Nar x vokser ma vi fa& en gradvis
utsmering av gitterposisjonene. Kvalitativts:

A

p{x) « korrelasjon til referanseatom
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Intensitet er lik transformen av Pattersonfunks jonen;
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dvs.
I =p
~ i ~ i -b2Q2
- elQag(Q) - elQae b2R2/4
-h2@2/2
I = 1-e

-b202 -b2Q2
1-2cos(Ra)e b2l /q+e bzRz/2

f) Betyr at b<<a o0g rekkeutvikling er mulig. Ubestemt nar §-0.
(Egentlig &((Q@)) Dessuten vil I1(Q)+1 nar QGuo. Far utdgende

oscillasjoner. Maksima inntreffer (omtrent) nar

1-2cos(Ba)(1-b2R2/4)+---)+1-b2RQ2/2-- - -

1
o

l-cos@a = O

dvs. 1 narheten av de resiproke gitterpunktene.
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