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Quelques compléments du cours polycopié
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o x Q X Q It is believed that these layers are

v x 4 responsible for high temperatures of
the superconducting transition in

o X © %X O )
many materials. The arrangement

X X 4 of atoms in the layer is shown to

© X © X © the left.

(a) Draw the Bravais lattice and primitive vectors. What is the unit cell
and basis?
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), Packing (e
Tt atoms ave considered as hard spheres and are closely packed in the soid
(. they just touch each other) show tha:
(s) the bec lattice has a packing faction of 0.68
(b) the fee latice has a packing fraction of 0.7
Pucking fraction = volume occupied by atomic spheres [ volume of he
it cll. Be explicitin how you did the calculation by draving pictures




Analyze the spectral data.
In a difraction measurement using incoming radiation with wavelength A =
1.5417 A, the following set of Bragg angles (remember () that scattering
angle is twice the Brage angle) was observed:
19.48°, 22.64°, 33.00°, 39.687, 41.83°, 50.35%, 57.05°, 59.42°
3

Aluminum has atomic weight 27 g and density 2.7 g/fem™. Determine

the type of lattice (assuming it 1s of the cubic type: sc, bee or fee) and
caleulate the Avogadro number using this information.

- BN

_ Defer miine ot shecetocre -

eragg 3 .G . 6A
an G dubes 50 TR
i
G

: 4T 4.0 — S0 we have o st
> ‘;/ G veelors.
For Vu cebic Catfice @l primidsve veedfors daoe The

{Grne &‘gﬂ‘{ s d  are ;;&ch_a—q fop. #o-Y.

4

Go) k- 2[ie0) &-F(s00) &7 F(2 o )
Bed) 4 F(04,0) j b F (o), & (4 L0)

E 4009 & E (i, £ E ()




..;— M Cale 5: AS’T#/&’(‘:"‘ {é: r%ﬂﬁ_(d‘ﬁ‘y)
N

Cattr P aedear T — {udeae.rs
= 0%? @ « ‘yﬂ,éé fﬂfsr'éé @rﬁ:)’).

with (6] {1,6,6,5,5, @, /8,5, 0 07,

6/ (5.5, 3, (1,03, 057... ] pg rakicsoF |

16:,\7' M&Si"‘

@ (o1 far,mim ]|k
1

YA-I % !-I J— 4 xaﬂu.(i&i
B came g = G 1 ELILE
19 ‘
e et rad, oler Gugles oA i pousky bust i 10 it
buow Mot v smallest & woo ofceved dhan oteer angles
wnll Mebp 1o fond She matcd. .
£g. Fils L 8 5 gt has Yo le #E afler He first Pl
F4'6, 3 fo be #ut SC peatk.

- . ¢ pamd ;s large, SO
rhe e %a%@h:é,.%,; el foher Hos STrcolarC.

Chapitre 2 -
— Un exemple simple de la

liaison covalente est celui de

la molécule d’hydrogéne.

On voit que la liaison dépend

Etat A

[
IL ’ représentée par des
2 3 4 d 6 lignes de niveau pour
A) les états A et S.

0.4 de P'orientation relative des
. spins ( courbes des états A et
- S) car le principe de Pauli
o modifie la distribution de
:3 0.2 charges en fonction de
— 5 [ I’orientation du spin. Cette
i énergie de coulomb qui
ol dépend du spin est appelée
2 0 interaction d’échange.
g La figure représente
= I’énergie de la
o " molécule d’hydrogéne
BD -0,2 | T i H2 par rapport aux
5 | ‘ atomes neutres
: / @ séparés (courbe N).
e | Une énergie négative
-0.4 Fl}ﬂe liaison t —1 correspond a une
| | liaison.
La densité
| ‘ électronique est
1

Séparation interatomique (en multiples de a, = 0,53

Le principe de Pauli prévoit une forte répulsion entre les couches incomplétes.




Exercice 1 de la série du TD 2

Consider a long line with
periodic conditions (a circle)
with 2/V ions of alternating
charge +q and repulsive
potential energy A/R™ acting

only between nearest neighbor

ions.
(a) Show that at the equilibrium separation

Ula) = _2Ng*(1 —alf’n} In2

{(b) Let the crystal be compressed so that a — (1 — §). Show that work
done in compressing a unit length of the crystal has the leading term
C5%/2 with

_(n—1)g*In2

=

c

Note: You should not expect to obtain this result from the expression for
U{a) (which is derived assuming that expernal pressure is zero), but must
use the complete expression for U(r).
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Chapitre 3
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| ——Pp Sens de propagation de I'onde
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Déplacement des atomes

t 4 { - Sens de propagation de I'onde
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Conditions cycliques appelées aussi conditions de
Born-Von Karman:

Si la chaine comprends N atomes avec N trés grand, on peut joindre les deux

Extrémités de la chaine comme le montre la figure ci-dessous.
On alors: u[(N+1)a]= u(a) et u(0)=u(Na): Ce sont les conditions B.V.K.
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Si la solution est de la forme: exp (ikna-Qt), on obtient alors:

exp(ikNa)=1, d’ou: KNa=2xn avec n un entier

Soit: K = 2mn
Na

On voit qu’il y’a N valeurs distinctes de K
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Aux limites de la 1ére zone de Brillouin, les solutions u, =u, exp(ikx) exp(-iQt) avec

X=n a, sont égales a u, (-1)".

On alors une onde stationnaire. Deux atomes voisins vibrent en opposition de
phase Car un=+1 ou -1 selon que n est entier pair ou impair: c’est une situation
équivalente a
La réflexion de Bragg des rayons X.

Remarques:

i- Si la maille primitive comporte p atomes, la relation de dispersion
des phonos aura 3 branches acoustiques et 3p-3 branches optiques.
ii- la diffusion inélastique des neutrons avec émission ou absorption
de phonons est la méthode idéale de détermination expérimentale du
spectre des phonons w(k). Un neutron « voit » le réseau cristallin
principalement par interaction avec les noyaux des atomes. La
cinématique de la diffusion d’un faisceau de neutrons par un réseau
cristallin est décrite par la relation générale de conservation du
vecteur d’onde ci-dessous, ainsi que par la relation de conservation
de I’énergie:

- - - -
' "
k+G=k'tk
_)
k" : vecteur d’onde du phonon créé (+) ou absorbé (-).
- -

ketk' vecteurs d’ondes du neutron incident et diffusé




