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Vorlesung Anorganische Strukturchemie/Festkorperchemie I

O Das 'Squarium’, ein quadratisches Netz aus Atomen, ist ein einfaches zweidimensio-
nales Modellsystem zur Ableitung der LCAO-Beschreibung im Festkorper.

(a) Zeichnen Sie die reale Struktur und die reziproke k-Ebene mit den speziellen
Punkten I', X und M.
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(b) Skizzieren Sie die Bandstruktur (Pfad I'+=X—M—I") der Bénder, die sich durch
Linearkombination der d,,- und der d,2_, -Atomorbltale ergeben (s. (c)).
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(c) Begriinden Sie den Bandvélauf anhand der "Molekiilorbitale’, die zu den jewei-

ligen speziellen Punk‘&en gehoren. Welcher Bindungscharakter liegt jeweils vor?
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0 Die Abbildung 2.2.5.5. auf der Web-Seite zeigt die Bandstruktur von a-Sn (Diamant-

struktur).

(a) Wie viele Atome befinden sich in der bei der Recgung beriicksichtigen Ele-
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mentarzelle?

(b) Wie viele Atome befinden sich in der iiblichen Zeichnung der kubischen Ele-

= mentarzelle? Die Relation ist die iibrigens gleich der zwischen einer flichenzentrierten
J (F) und einer primitiven (Q Elementarzelle! M
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- (c) Erkldren Sie die Bandverldufe, nur ausgehend von I'-Punkt. Welche Orbitale mit
2 welcher Art/Symmetrie der Wechselwirkung stecken also hinter den Bandern?
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(d) In welchen Punkten unterscheiden sich die Bandstrukturen der isotypen Elemente
a-Sn und Silicium (s. Tab. 2.2.5.1 dazu, beachten sie das (i)!).

ol S ¢ leeire Bandlicke. VB+LB bedihren Sich onn I —£ink+

C&' . AL =41k 5vz it HL
oe - «  =04] eV
C: AE=SSeV

r-——A————— &GeAs

(e) Wie wirken sich diese Unterschiede auf die physikalischen Eigenschaften aus?
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