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Programa de la materia

* Red cristalina, red reciproca y difraccion de rayos X

» Clasificacion de los solidos y energia de cohesion
* Vibraciones, fonones y propiedades térmicas

* Electrones en solidos (potencial periodico)

« Semiconductores y juntura semiconductora

* Magnetismo en solidos

» Introduccion a los aisladores topologicos L

Banda de valencia




Cronograma de la materia

Semana Teorica Practica

1 (31/08) Red cristalina, red reciproca y DRX (MyV) -

2 (07/09) Cohesion en solidos (V) Guia 1 (M)

3 (14/09) Vibraciones y fonones (V) Guia 2 (M)

4 (21/09) Propiedades térmicas (V) Guia 3 (M)

5 (28/09) Electrones libres y electrones de Bloch (V) Guia 3 (M)

6 (05/10) Electrones en un potencial débil (M) Guia 4 (V)

7 (12/10) Modelo de enlaces fuertes (M) Repaso (V)

8 (19/10) Modelo de enlaces fuertes (V) Primer Parcial (M)
9 (26/10) Dinamica de electrones (V) Guia 5 (M)

10 (02/11) Semiconductores (V) Guia 6 (M)

11 (09/11) Semiconductores (M) Guia 7 (V)

12 (16/11) Magnetismo (M) Guia 7 (V)

13 (23/11) Magnetismo (M) Guia 8 (V)

14 (30/11) Aisladores topologicos (M) Guia 8 (V)

15 (07/12) Segundo parcial (V) Repaso (M)

- (14/12) Primer recuperatorio (V) -

- (21/12) Segundo recuperatorio (M) -

Régimen de promocion:

Dos parciales con un recuperatorio c/u
al final del cuatrimestre. Examen final.



Literatura

« Solid State Physics, N. Ashcroft & N. Mermin

* Introduction to solid state physics, C. Kittel

e The Oxford Solid State Basics, S. Simon

» Solid State Physics, Ibach & Luth

* Topological Insulators, M. Franz & L. Molenkamp

EIGHTH EDITION
Introduction to
ICROFT/ MERMIN Solid State Physics

CHARLES KITTEL

Harald Ibach
Hans Lith

Solid-State Physics

An Introduction to

Principles of Materials Science




Material digital

 Clases Prof. P. Tamborenea, DF-UBA

https://www.df.uba.ar/en/cursos-online/6629-estructura-de-la-materia-2-2do-cuatrimestre-2012

* Clases Prof. S. Scandolo, ICTP (lItalia)

https://www.youtube.com/playlist?list=PLZi2V5wYkgCloOoFjHv8WooNGL okyto7p

» Clases Prof. S. H. Simon, Oxford (Inglaterra) ‘!\

http://podcasts.ox.ac.uk/series/oxford-solid-state-basics

* Clases Prof. G. Rangarajan, II'T Madras (India)

https://www.youtube.com/playlist?list=PLbMVoqVi5nJRjLrXp3kMtrlO8kZI1D1Jp



https://www.df.uba.ar/en/cursos-online/6629-estructura-de-la-materia-2-2do-cuatrimestre-2012
https://www.youtube.com/playlist?list=PLZi2V5wYkgCIoOoFjHv8WooNGLokyto7p
http://podcasts.ox.ac.uk/series/oxford-solid-state-basics
https://www.youtube.com/playlist?list=PLbMVogVj5nJRjLrXp3kMtrIO8kZl1D1Jp

Redes cristalinas

Cristales

« Un solido cristalino se forma agrupando atomos en un entorno constante.
» Las propiedades del material dependen fuertemente de como sea el ordenamiento cristalino.

Imagenes de microscopia electréonica de alta resolucion

. - - : . .
https://www.knmf.kit.edu/TEM.php https://www.salve-project.de/ http://www.microscopy.cz/

Necesitamos de una serie de definiciones geometricas para trabajar con estructuras cristalinas.



http://www.microscopy.cz/html/2487.html
https://www.salve-project.de/
https://www.knmf.kit.edu/TEM.php

Redes cristalinas: Red de Bravais

Red de Bravais

Arreglo periddico de unidades que se repiten. Unidades — Atomos, grupos de atomos, moléculas, etc.

Definiciones de Red de Bravais (RB)
1) Arreglo infinito de puntos discretos que se ve exactamente igual desde cualquiera de los puntos de la red.
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Es RB (Red oblicua) No es RB (Red de panal de abejas)



Redes cristalinas: Red de Bravais

Definiciones de Red de Bravais (RB)

1) Arreglo infinito de puntos discretos que se ve exactamente igual desde cualquiera de los puntos de la red.
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Existen infinitos
Es RB (Red oblicua) conjuntos de VP. | Ng es RB (Red de panal de abejas)

2) Todos los puntos R tal que R = n,a, + n,a, + n3as (v ny, ny, n3 € Z)
a,, a,, a; — Vectores linealmente independientes (vectores primitivos -VP-) que generan la red.




Redes cristalinas: Redes en 2D

Redes de Bravais en 2D
Oblicua

Cuadrada

Rectangular

a*b a=b>b a*b
@ #+ 90° @ = 90° @ = 90°

¢/ Qué sucede con la red cuadrada centrada?

|

de lado v2a

Es una red cuadrada

Rectangular centrada
[ o [

Hexagonal



Redes cristalinas: Redes en 3D

Redes de Bravais en 3D

La red general es la triclinica. Hay 13 casos especiales.
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Red cubica simple (SC, simple cubic)
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Redes cristalinas: Redes en 3D

Otras redes de simetria cubica

a; =(a/2)X+y—2)
;' =(@/2)EZ+%-79)
az' = (a/2)(J + 2 - %)

a

Culbica Eentrada en el cuerpo ¥ Cubica centrada en las caras

(BCC, body-centered cubic) (FCC, face-centered cubic)

a; = ax a; =(a/2)(x+79)

a; = ay a; = (a/2)(% + 2)

az =(a/2)(x+9+2) az = (a/2)(y + 2)

(14 elementos pueden cristalizar en (24 elementos pueden cristalizar en esta

esta estructura: Cr, Fe, K, LI, Na, etc.) estructura: Ag, Al, Au, Ca, Cu, NI, Pb, etc.)



Redes cristalinas: Redes de Bravais en 3D

Simple

Centrada en

el cuerpo

Centrada en

las caras

Centrada en

las bases

Cubica
a=b=c
a:ﬁ:y:QOo

Equivale a una
tetragonal simple

Tetragonal
a=b+#c
a=F=y=90°

a

Equivale a una
tetragonal centrada
en el cuerpo

Equivale a una
tetragonal simple

Ortorrombica
a*b+c
a = ﬁ =y = 9(0°

Q

Q

Q

Hexagonal
a=b+*c
a=p=90°%y =120°

y=120°

Y

Monoclinica

a+b+c
a=y=90°+p

Trigonal
a=b=c
a=F=y#90°<120°




Redes cristalinas: Celda primitiva

NUmero de coordinacion (NC)

Es el nUmero de primeros vecinos de un punto de la red. — Ejemplos: SC: 6; BCC: 8; FCC: 12.

Celda primitiva (CP)

Volumen del espacio que al ser trasladado a través de todos los vectores de la RB llena el espacio sin que
haya ni superposiciones ni vacios. Contiene exactamente un punto de la red.

/\/
° ° ° ° P
"~ Existen infinitas
° ° ° ° CP posibles
/\/ p
() o () o ®
/\/

n: densidad de puntos de la red, v: volumen de la celda primitiva — nv=1 — v = 1/n.

El volumen de una celda primitiva es independiente de la eleccion de la celda.




Redes cristalinas: Celda primitiva

Celda primitiva (CP)

Una elecciodn trivial de la CP consiste en el paralelepipedo definido por los VP ay, a,, as.

— Todos los puntos 7, tal que ¥ = x;a; + x,a, + x3as, x; € [0 1),

CP de una SC CP de una BCC CP de una FCC

Desventaja — No siempre presenta la simetria deseada de la RB y depende del conjunto de VP.




Redes cristalinas: Celda primitiva

Celda de Wigner-Seitz (WZ)

Es una CP gue no depende de los VP elegidos, y mantiene la simetria de la red. Para un punto dado, es
la region del espacio que se encuentra mas cercana a ese punto que a cualquier otro de la red.

Se construye trazando lineas que conectan al punto con los de su alrededor, bisecando cada linea con un
plano, y tomando al poliedro mas pequefio.

Celda de WZ de una red cuadrada Celda de WZ de una red hexagonal



Redes cristalinas: Celda unidad

Celda unidad no-primitiva

Celda unidad convencional o celda unidad (CU): Volumen del espacio que al ser trasladado a través de un
subconjunto de vectores de la RB llena el espacio sin que haya ni superposiciones ni vacios.

Parametros de red: Numeros que definen el tamario de la CU.

1/8

CU cubica de una BCC CU cubica de una FCC Celda de WZ de una BCC Celda de WZ de una FCC

Una CU es en general mas grande que una CP

BCC: CU cubica — volumen de 2 veces la CP. FCC: CU cubica — volumen de 4 veces la CP.



Redes cristalinas: Red con una base

Estructura cristalina; Red con una base
Todos los puntos R tal que R = n,a@, + n,a, + ngds + d;, Vny, ny, ng €Z, {d;} ={dy, dy, ..., dy}.
RB + descripcion del arreglo de elementos (atomos/iones/moléculas) dentro de una CP (base).

VAV

V4 :
ANV N
_ a 4 H o 124
d,==2+v3=9 El :cermlno red con una base” es
" 2 mas general y no requiere de la
c existencia de una unidad fisica
\ asociada.

Una  “estructura  cristalina”
a consiste en copias idénticas de la
2y misma unidad fisica (base), que
se ubica en cada punto de la RB.

++/3

ol Q

La red de panal de abejas se puede describir como una
red hexagonal con una base de 2 elementos.

N




Redes cristalinas: Red con una base

Estructura cristalina: Red con una base

Ejemplos en 3D. El concepto se puede utilizar también para enfatizar la simetria de una RB.

Diamante: 2 FCC interpenetradas.

FCC +{0; (% + 9 + 2)}

BCC: SC +{0;~ (% + 9 + 2)} I
FCC:SC+{0;2 (2 +9);5 (9 + 2);5 (2 + 2)}



Redes cristalinas: Red con una base

Estructura cristalina: Red con una base

Ejemplos de estructuras diatdmicas.

A

Cloruro de Sodio Cloruro de Cesio Sulfuro de Zinc (Zinc blenda)
FCC + {Na*: 0, CI- %(2 +9+2)} SC+{Cs*0,Cl: %(2 +9+2)} FCC+{zZn?*:0, S?: %(2 +9+2))




Redes cristalinas: Empaguetamiento

Empaquetamiento compacto

Apilamos pequerias esferas rigidas (“atomos’) que se atraen e intentan acercarse lo maximo posible.

°=Q=e=°
N 04 X 04 X 04 N/
/B /B, /B /B

Hexagonal compacta (HCP, hexagonal close-packed)
Hexagonal simple + base de 2 &tomos.

1_

1 1__
-a, +-a, +-a
| — 371 T 372 7,3

Unos 30 elementos cristalizan en esta
estructura: Cd, Co, Mg, Nd, Ti, Zn, etc.




Redes cristalinas: Empaguetamiento

Empaquetamiento compacto

Comparemos el apilamiento de una SC, BCC, y FCC.

SC BCC FCC

iLa SC es la menos compacta de las estructuras!




Resumen

* Redes de Bravais

* Celda primitiva, celda de Wigner-Seitz

* Celda unidad o celda convencional

* Red con una base, estructura cristalina

« Empaquetamiento compacto




