Redes cristalinas

Rede: conjunto de pontos “idénticos” no espaco.
Exemplos (1D e 2D):

Rede linear: ® 6 6 6 o o o o o

Rede quadrada.
® © © © o o Outras redes. Qual a diferenca entre elas?
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Rede triangular. |

e o6 o o o o S&o redes equivalentes!
® © o o o o (A rede é definida pelos pontos e nao

pela conectividade)



Vetor de translacao e vetores primitivos

Vetores primitivos: Vetor de translacdo na rede:
e o o o R = nja; + nesas + nsas

n, , N, € N3 Séo inteiros.
R=3a, + 2a, (se ndo forem inteiros, os vetores a,, a, e a,
Nao sao primitivos)

2]
Dados os vetores primitivos, geramos a rede. aZ) # ﬁ »
4

Note que € possivel usar outras bases primitivas (as vezes e util).

e © o o (a’,=a,+a,) AN . BN,
R = nja; + nsa, + nyas
o o o

R=a, + 2a’,



Células unitarias e celulas primitivas

Exemplos:

Célula unitaria: regido do espaco que, se ° ° ¢
transladada pelo vetores da rede, cobre ¢ ®
todo o espaco (infinitas possibilidades) Z7.

o

Célula unitaria primitiva : célula unitaria
gue contém apenas um ponto da rede.
(também infinitas possibilidades)
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Célula de Wigner-Seitz : célula primitiva

tal que “seus pontos estdo mais proximos e o o o
de um dado ponto da rede do que de o o

e .
! <

gualguer outro ponto da rede. .\
/e \bi °

Em 2D, sao hexagonos ou retangulos o o
(Vide Lista)




Particulas em potenciais periddicos

Potencial periédico: V(r) = V(r + R) Transformada de Fourier “no espaco”:
Vi) = V(e +n.a para qualquer R da rede. ‘
( ) ( ) V(I‘) _ Z VGezr-G
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a X GZR'G — 1= R -G = 2ns comn inteiro.

> A periodicidade de V(r) implica em:

Rede reciproca:
Vetor de translacdo na rede direta: R = nja; + noas + nsas

Logo, os vetores G no espaco reciproco obedecem:

G =miA; +maAg + m3Ag a, : vetores primitivos da rede direta.
A, : vetores primitivos da rede reciproca.

onde os A, sao tais que:

‘ag . Aj — 271'5@]'




Rede reciproca e Zona de Brillouin.

Rede direta Rede reciproca
Ay - Ak — 271'5% P
az) a;-Aj =ay- Ay =27 AzI\
Al

al'AQZaQ°A1:O

A célula de Wigner-Seitz na rede
reciproca € chamada de

e o o o primeira Zona de Brillouin .
® o o o °
e © o o Todo vetor k na rede reciproca pode ser o
escrito em termos de um vetor q na
e o o o la ZB e um vetor de translacdo G : " ®
k=q—-G .




