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I. Einleitung

1.1. Themen

Womit beschiftigt sich die Festkorperphysik?

Mit Festkorpern! Was geschieht in Festkor-
pern? Welche Phdnomene interessieren uns?

Beschreibung auf einer phinomeologischen \
Ebene: optische Eigenschaften, elektrische Leit-

fahigkeit, Wirmekapazitit etc. Diese Ebene wird Q9 2 !
nicht nur in der Festkorperphysik, sondern auch QP09

in der Mechanik und Werkstoffkunde untersucht. QPO % %

QO
Im Gegensatz dazu steht die Beschreibung auf

einer mikroskopischen Ebene. Hier geht es um die Deutung der phidnomenologischen
Beobachtungen, so z.B. die Erkldrung des elektrischen Widerstandes aufgrund von
Streueffekten an Fehlstellen; der Supraleitung durch Paarbildung von Elektronen; des
Magnetismus durch Kopplungen zwischen Elektronen. Der Wunsch, makroskopische
Beobachtungen aufgrund mikroskopischer Strukturen oder Prozesse zuriickzufiihren hat
in der Physik eine lange Tradition. So wurde die Atomtheorie, also die Theorie von der
Existenz kleinster Teilchen, welche in der Antike von Demokrit (460-370 v. Chr.) postu-
liert worden war, in der Neuzeit wiederentdeckt, weil man verschiedene makroskopische
Beobachtungen damit am elegantesten erkldren konnte. Die bekannteste Beobachtung,
welche die Atom-Hypothese nahelegte stammen aus der Chemie, wo John Dalton im 18.
Jhd. beobachtete, dass chemische Elemente in bestimmten Verhiltnissen miteinander re-
agieren. So entstehen z.B. aus zwei Teilen Wasserstoff und einem Teil Sauerstoff Was-
ser. Die moglichen Verhiltnisse, in denen die gleichen Elemente reagieren, konnen durch
kleine ganze Zahlen beschrieben werden konnten. Praktisch gleichzeitig fanden aber
auch Kristallographen, dass die Ebenen der Kristalle durch wenige ganze Zahlen indi-
ziert werden konnten. Diese makroskopische Beobachtung konnte man wiederum am
besten erkldren, wenn man davon ausging, dass die Kristalle aus vielen identischen, re-
gelmaissig angeordneten Teilchen bestehen.

Urspriinglich hat man versucht, die makroskopischen Eigenschaften mit Hilfe von
mechanischen Modellen zu erkldren. Es zeigte sich aber, dass dies nur in sehr begrenz-
tem Umfang moglich ist. Statt dessen muss zur Erkldrung der allermeisten Phédnomene
die Quantenmechanik benutzt werden. Die Festkorperphysik ist deshalb wharscheinlich
eine der wichtigsten Anwendungsgebiete fiir die Quantenmechanik. So konnen die quali-
tativen Unterschiede zwischen verschiedenen Stoffklassen, wie z.B. Metalle, Isolatoren,
oder Supraleiter nur quantenmechanisch erkliart werden. Sie diirfen dies durchaus als
Aufforderung verstehen, sich nochmals Thre Unterlagen zur Quantenmechanik anzu-
schauen. Dabei muss man sich bewusst sein, dass die quantenmechanischen Methoden,
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welche in der Festkorperphysik zur Anwendung kommen, hiufig wesentlich ander sind
als die tiblichen quantenmechanischen Modellsysteme. In einem Festkdrper muss man

sich mit 1029 wechselwirkenden Teilchen beschiftigen. Eine exakte und vollstindige
Beschreibung eines solchen Systems ist nicht moglich. Haufig ist es aber auch gar nicht
notig, eine exakte Beschreibung zu haben, sondern es reicht, wenn man Aussagen iiber
die Symmetrie oder die Reaktion auf eine dussere Storung machen kann. Die theoretische
Festkorperphysik beihaltet eine grosse Zahl von Quasiteilchen und benutzt Feldtheorei-
en, welche formal dhnlich aufgebaut sind wie in der Quantenelektrodynamik oder Quan-
tenchromodynamik.

Bemerkung: die Festkorperphysik ist ein Teilgebiet der Physik der kondensierten Ma-
terie. Das erweiterte Gebiet umfasst insbesondere auch die Physik des fliissigen Zustan-
des. Im Rahmen dieser Vorlesung wird nicht spezifisch auf Fliissigkeiten eingegangen.
Man sollte sich aber im klaren sein, dass eine exakte Abgrenzung zwischen Fliissigkeiten
und Festkorpern nicht moglich ist. So wird ein Glas héufig als Fliissigkeit bezeichnet,
welche zu kalt sei, um zu gefrieren, und der Ubergang zwischen den beiden Aggregats-
zustdnden, ndmlich der Glaspunkt, ist nicht immer exakt bestimmt.

Die Festkorperphysik ist eine der expansivsten Bereiche der Physik, insbesondere auf-
grund des ausgeprigten Interesses der Industrie. Stichworte: Halbleiter-Industrie, neue
Materialien, HTC-Supraleiter etc.

1.2. Ordnung in Festkorpern

Die griechischen Philosophen stellten als erste die Frage, ob es moglich sei, einen be-
stimmten Korper beliebig oft zu teilen. Demokrit von Abdera beantwortete diese Frage
als erster negativ, in dem er forderte, dass alle Materie aus identischen Teilchen aufge-
baut sein sollte, den Atomen. Diese Ansicht wurde dann von Aristoteles widersprochen,
und erst im 18 Jhd. fanden die aufblithenden Naturwissenschaften wieder Hinweise da-
rauf, dass es doch solche Teilchen geben sollte. Dafiir sprachen insbesondere auch Be-
obachtungen der Kristallographen. Sie stellten fest, dass Kristalle, wenn sie wachsen o-
der wenn sie gespalten werden beinahe perfekte Oberflachen bilden, und dass zwischen
verschiedenen solchen Oberflidchen nur ganz bestimmte Winkel auftreten. Dieser Befund
konnte relativ leicht erklirt werden, wenn man davon ausging, dass diese Kristalle aus
einer Vielzahl von identischen Teilchen zusammengesetzt waren (R.J. Haiiy, traité de
crystallographie, Paris 1801). Diese Idee wurde spiter durch unterschiedliche Methoden
betitigt, v.a. natiirlich durch Beugungsexperimente und in neuester Zeit durch die Tun-
nelmikroskopie und andere, verwandte Methoden mit atomarer Auflosung. Heute gehen
wir deshalb selbstverstindlich davon aus, dass Festkorper aus Atomen oder Molekiilen
aufgebaut sind.
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Die mikroskopischen Komponenten kristallin polykristallin
eines Festkorpers sind auf unter-
schiedliche Art verteilt. Man kann eine o o o o o QOOQO
grobe Unterscheidung treffen in 0 o o o ° °
Q000 00 g

kristallin: periodische, langreich-
weitige Ordnung o o 0 Q 0

quasikristallin amorph

o Q9O
quasikristallin: langreichweitige go 0 oo 0 0

Ordnung, nichtperiodisch, 5- oder 10- 0 o o
zdhlige Symmetrieachse

polykristallin: lokale periodische
Ordnung, Doménenbildung

amorph: keine langreichweitige Ordnung; Glaser, (Bio-) Polymere.

fliissigkristallin: (teilweise) langreichweitige Ordnung, keine Formbestdndigkeit.
Wichtig in der Biologie: Membranen.

1.3. Translationen und Kristallgitter

Wir betrachten zunichst einen idealen Kristall (N.B.: ein solcher existiert nicht, aus
zwei Griinden: 1) bei endlicher Temperatur ist ein System ohne Fehler, welches damit
perfekt geordnet wire und Entropie null hitte, thermodynamisch instabil. 2) In idealer
Kristall ist immer unendlich ausgedehnt, da eine Oberfliche einen Bruch der Symmetrie
bewirkt). Ein solcher Kristall zeichnet sich dadurch aus, dass eine bestimmte Grundein-
heit unendlich oft wiederholt wird und dadurch der gesamte Raum ausgefiillt wird. Damit
werden Oberfldacheneffekte nicht beriicksichtigt, welche aber zunehmend an Wichtigkeit
gewinnen, nicht nur in der Oberflachenphysik, sondern auch in der Physik von mesosko-
pischen Systemen oder Nanokristallen.

Die Widerholung dieser Grundeinheit Kristallgitter
folgt so, dass die resultierende Anordnung
Translationssymmetrie zeigt. Das bedeutet,
dass es moglich ist, diese Anordnung um S
einen bestimmten Betrag zu verschieben,
und dadurch das System in ein ununter-
scheidbares System {iiberzufiihren. Auf die- %—0

ser Folie sind zwei solche Moglichkeiten %—0 %_Q
dargestellt. Es gibt aber eine unendliche

Zahl von Translationen, welche diese Be- %_Q %—Q %—Q
dingung erfiillen. Es ist allerdings nicht n6-

tig, diese Operationen einzeln aufzuzihlen, man kann sie nach einer einfachen Formel
zusammenfassen. Man bendtigt fiir jede Dimension einen Basis-Translationsvektor, wel-
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chen wir als aj, ap und a3 bezeichnen. Eine allgemeine Translation wird dann definiert
als die Operation

- - - - e

r'=r4+ujaj+upay +ugaz=r+T
wobei die Indices u; beliebige ganze Zahlen darstellen.

Die Menge der durch diese Definition aufgespannten Translationsvektoren ergibt das
Gitter. Das sie die Symmetrieoperationen zusammenfassen sind Kristallgitter ein wichti-
ges Hilfsmittel zur Charakterisierung von Kristallen. Das bedeutet aber nicht, dass ein
gegebener Kristall eindeutig zu einem bestimmten Gitter zugeordnet werden kann. hiufig
gibt es verschiedene Moglichkeiten, ein Gitter zu spezifizieren.

In der FOHC iSt eine AHOI'dl’lllIlg von primitiv 1 primitiv 2 nicht primitiv

Atomen aufgezeichnet, die in der Na-
tur relativ hiufig vorkommt. Offen- o Qo Q
sichtlich gibt es mehrere verschiedene oaT Q 05 Q Q Q
Moglichkeiten, die Gittervektoren ;1 (® ) (& ) 2

5 . , . & a, @ 3, O
und ap zu definieren. Die ersten bei- @ d ) )
den Moglichkeiten sind  hierbei ") o
gleichwertig. Die dritte hingegen un- o o 9

terscheidet sich dadurch, dass es mit den hierdurch definierten Translationen nicht mog-
lich ist, die dunklen Atome auf dies Positionen der hellen zu bringen. Man bezeichnet die
ersten beiden Gitter als primitiv, das dritte als nicht primitiv.

1.4. Einheitszelle

Um eine Kristallstruktur zu definieren braucht man offensichtlich zusitzliche Informa-
tion. Das Gitter sagt, auf welche Art die Bausteine aneinander gefiigt werden miissen.
Wir brauchen aber noch die Kenntnis der Bausteine. Diese werden als Einheitszelle be-
zeichnet. Im obigen Fall enthalten die Einheitszellen jeweils ein Atom wenn wir die Git-
tervektoren so definieren wie in den ersten beiden Fillen, aber zwei Atome (ein dunkles
und ein helles) wenn wir sie wie im dritten Fall definieren. Die Wahl der Basis bestimmt
also die Einheitszelle (bis auf eine beliebige Translation) und umgekehrt.

In drei Dimensionen ist die Einheitszelle durch
die drei Basisvektoren des Gitters bestimmt, welche
die Einheitszelle aufspannen. Das Volumen der Zel- 3,
le kann mit Hilfe der Vektoralgebra bestimmt wer- 3
den:

-> -

_)
V=la; apxajl
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Eine andere Methode zur Konstruktion einer Einheitszelle ist die von Wigner und
Seitz.

Dazu zieht man von einem Gitterpunkt Ver-
bindungslinien zu allen Nachbarn und fillt da-
rauf die mittelhalbierende Ebene (in drei Dimen-
sionen). Diese Ebene umschliessen die Einheits-
zelle, welche in diesem Fall den Gitterpunkt im
Zentrum besitzt, also gegeniiber der ersten Kon-
struktion um je einen halben Gittervektor ver-
schoben ist.

Die Einheitszelle enthélt im allgemeinen mehrere Atome, auch bei primitiven Gittern.
Einatomige Einheitszellen kommen nur bei Kristallen vor, welche aus einer einzigen
Atomsorte bestehen, und auch dann nur wenn siamtliche Atome durch Translationen in-
einander tlibergefiihrt werden konnen.

1.5. Gitterarten

Kristallgitter konnen nicht nur durch Translationen in sich selbst iibergefiihrt werden,
sondern auch durch andere Symmetrieoperationen, insbesondere Drehungen und Spiege-
lungen. Diese Punktsymmetrien kdnnen zunichst beziiglich der Einheitszellen betrachtet
werden.

Man unterscheidet die folgenden Symmetrielemente:
Drehachsen C; oder A;

Inversion I oder i, Spiegelebene: dndern Héindigkeit
Drehinversionachsen S; oder [

Meistens treten diese Elemente nicht einzeln auf, sondern in Kombinationen. Dabei
sind nicht beliebige Kombinationen moglich, da die Symmetrieelemente selber unter den
Symmetrieoperationen der iibrigen Elemente auch erhalten bleiben miissen. So konnen
einzelne Symmetrieelemente nur senkrecht zu oder in einer Ebene liegen. Zwei Symmet-
rieebenen konnen somit nur senkrecht zueinander stehen, aber drei Ebenen konnen einen

o
Winkel von jeweils 60 untereinander einschliessen. Ausserdem erzeugt die Kombinati-
on von zwei Elementen hiufig ein drittes Element. So erzeugen zwei Symmetrieebenen
die senkrecht aufeinander stehen eine zweizédhlige Drehachse in ihrer Schnittgeraden.

Die verschiedenen Kombinationen von Symmetrielementen werden als Symmetrie-
gruppen bezeichnet. Dabei handelt es sich um Gruppen im mathematischen Sinn, d.h.
jede Kombination von zwei Symmetrielementen der Gruppe erzeugt wieder ein Element
der Gruppe, es existiert eine Einheit, sowie die Inverse. Die verschiedenen Gruppen wer-
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den nach zwei verschiedenen Systemen klassiert. Es exisitern einerseits die sog. Schon-
flies-Symbole, andererseits die Klassifikation nach Hermann-Maugin.

Die Symmetrie eines Kristalls ergibt sich nun durch die Kombination der Punktsym-
metriegruppen, angewendet auf die Einheitszelle mit der Translationsgruppe des Gitters.
Nicht alle moglichen Punktsymmetriegruppen sind aber mit periodischen Gittern vertrig-
lich. Insgesamt gibt es 32 Punktsymmetrieklassen, die auch in periodischen Systemen
vorkommen konnen. Diese enthalten Spiegelebenen, sowie Rotationsachsen mit 2, 3, 4-
und 6 zdhliger Symmetrie. Fiinf- oder zehnzéhlige Achsen sind nur moglich, wenn das
Gitter nicht rdumlich periodisch ist (siehe Folie). Bei allen diesen Operationen bleibt eine
Menge von Gitterpunkten fest, ndmlich die Punkte, welche auf das Symmetrieelement
fallen.

Die Kombination der Punktsymmetriegruppen mit dem Translationsgitter ergibt insge-
samt 230 unterschiedliche Raumgitter oder Raumgruppen. Diese werden eingeteilt in
sieben Kristallsysteme, welche unterschieden werden aufgrund von Bedingungen an die
Achsen a, b, ¢ der Einheitszelle, sowie die Winkel a., B, .

Triklin: a# b #c, o # 3 # % : keine Symmetrie

Monoklin: azb#c,a =y =90°=% B : 1 Cy ; primitiv, basiszentriert

Orthorombisch: a # b # ¢, a = =y = 90° : 3 Cy primitiv, basiszentriert, raum-
zentriert, flichenzentriert

Rhomboedrisch (trigonal): a=b=c,a = =7 #90°% < 120°: 1 C3 primitiv
Hexagonal: a=b #c,a =B =90° ¢ = 120° : 1 Cg primitiv
Tetragonal: a=b #c,a =B =7=90°: 1 C4 primitiv, ramzentriert

Kubisch:a=b=c,a = =y=90°: 4 C3 primitiv, raumzentriert, flichenzentriert

Diese sieben Kristallsysteme werden weiter differenziert in 14 Bravais-Gitter. Zu je-
dem Kristallsystem gibt es ein primitives Gitter. Beim monoklinen gibt es ausserdem ein
basiszentriertes, d.h. die Einheitszelle besitzt nicht nur Gitterpunkte an den Ecken, son-
dern auch im Zentrum der durch a und b aufgespannten Fliche. Dieses Gitter ist also
nicht primitiv. Beim orthorombischen gibt es ebenfalls ein basiszentriertes Gitter, sowie
zusitzlich ein raumzentriertes (oder innenzentriertes) und ein flichenzentriertes. Beim
tetragonalen Gitter gibt es ein raumzentriertes und beim kubischen ein raumzentriertes
und ein flachenzentriertes. Ein basiszentriertes oder raumzentriertes Gitter besitzen zwei
Gitterpunkte pro Einheitszelle, ein flichenzentriertes Gitter vier.
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Natiirlich wire es bei allen nichtprimitiven Gittern ebenfalls moglich, eine andere
Einheitszelle zu wihlen, sodass das Gitter primitiv wiirde. Haufig sind aber die Rech-
nungen einfacher in einem nicht-primitiven Gitter durchzufiihren.

1.6. Miller Indices

In der Kristallographie speilen die sog. @ ¢ o 9o o o o
Netzebenen eine grosse Rolle. Dabei
handlet es sich um Ebenen, die mit Ato-
men besetzt sind. Wie man sich leicht
tiberzeugen kann sind die Atome in einer
solchen Ebene ebenfalls periodisch ange-
ordnet, wobei die Periodizitit grosser sein
kann als die Periodizitit des Kristalls.
Diese Netzebenen konnen durch jeweils
drei ganze Zahlen eindeutig charakterisiert
werden. Dafiir bestimmt man die Ab-
schnitte, an denen die Ebene die Achsen schneidet. Die Achsenabschnitte werden in viel-
fachen der Einheitszelle (also nicht der primitiven Elementarzelle) bestimmt. Die Miller
indices erhilt man, indem man den Kehrwert der Achsenabschnitte bildet und das kleins-
te ganzzahlige Verhiltnis bestimmt. Fiir Achsen abschnitte 6, 2, 3 erhélt man somit Mil-
ler Indices (132). Liegt die Netzebene parallel zu einer Achse, so betrigt der entspre-
chende Index 0. Negative Achsenabschnitte werden mit einem Querstrich bezeichnet.

2. Strukturbestimmung
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