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1 Aufgabe 4.2

Das Spektrum eines Gitters hat im Gegensatz zu einem ungestorten Gitter mehr
Beugungsreflexe. Die zusétzlichen Beugungsreflexe entstehen, da durch die Leer-
stellen Beugungsreflexe moglich sind, die normalerweise durch eine destruktive In-
terferenz der einzelnen Strahlen nicht zu sehen sind. Da aber an der Leerstelle keine
Reflex auftritt, gibt es dann keine Interferenz von Strahlen, die den Phasenunter-
schied 7 haben. Die Reflexe sind Beugungen von den Ordnungen, die normalerweise
nicht zu sehen sind.



2 Aufgabe 4.3

2.1 Evjen-Zelle 1.0rdnung

In der gewihlten Zelle sitzt ein Na™ in der Mitte und bildet den Koordinatenur-
sprung. An den Ecken des Wiirfels sitzen Cl1~(griin). In der Mitte jeder Kante
sitzt ein Na™(blau). Die Kantenlinge des Wiirfels betrdgt a und der Abstand
zum néchsten Ton ist a/2. a ist in dieser Aufgabe mit 1 gleichzusetzen, da relative

Abstande interessieren.

Abbildung 1: Evjen-Zelle 1.0rdnung

Die Formel zur Berechnung der Madelungskonstante ist:
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Man kann den Wiirfel in 3 Ebenen zerlegen, wobei zwei identisch sind. Berechnung



der Abstdnde zum Bezugsatom und Beriicksichtigung der Ladungsanteile:
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a = 1,456

2.2 Evjen-Zelle 2.0rdnung

Die Evjen-Zelle 1.0rdnung wird erweitert indem man die néchsten Ebenen, die
parallel zu den Wiirfelebenen sind dazu nimmt. Man hat jetzt 5 Ebenen, wobei
bis auf die mittlere Ebene jeweils zwei identisch sind. Zur Ubersichtlichkeit wird
jetzt die Berechnung der Konstante in mehreren Teilschritten erfolgen. Die mittlere
Ebene ist die 0.Ebene, die Wiirfelflichne sind die 2.Ebenen und die dazwischenlie-
gende die 1.Ebene. 4+ oder — im Index bedeutet das es der Anteil entgegengesetzte
bzw. gleicher Ladungen ist.
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o ist also:
a = (0o +agr +o- +aqy +ap- + )R
a = 1,752
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