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Kubische Perowskit-Kristalle

Strontiumtitanat (Sr7i03) kristallisiert in der kubischen Perowskit-Kristallstruktur (s. Abbildung).

Die Positionen der Ionen in der kubischen Elementarzelle sind:
Sr2* im Eckpunkt (0,0,0);

Ti** im Kubuszentrum (
O?~ in den Flichemitten
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Die Ionen lassen sich als Kugeln beschreiben, die sich in der Einheitszelle gerade beriihren. Die Ionenra-
dien betragen r(Sr?*) = 0,1440 nm, r(0?7) = 0, 1411 nm, r(Ti**) = 0,0605 nm.

a)

b)

Zeigen Sie, dass die Gitterkonstante den Wert ag = 0,4032 nm hat. Bestimmen Sie die Massendichte
p und den Braggwinkel © des (001)-Reflexes der Cu K-Linie (A = 0,154 nm)! (3 Punkte)

Begriinden Sie qualitativ, (i) warum die Anordnung der Basisionen in der Elementarzelle (“Struk-
tur”) zur Schwichung des (001)-Reflexes fithrt, und (ii) warum dieser Reflex trotzdem nicht vol-
lkommen ausgeldscht wird! (2 Punkte)

Geben Sie fiir das Ti*"-Ion im Zentrum der kubischen Einheitszelle die Anzahl der niichsten Nach-
barionen (NN), zweitnéchsten Nachbarionen (2NN) und drittndchsten Nachbarionen (3NN) im
Kristall an. Benennen Sie die jeweilige Atomsorte, sowie ihren Abstand zum T**-Ton! (3 Punkte)

Betrachten Sie nun das Potential im Zentrum des Kubus. Zeigen Sie, dass die Beitridge der nichsten
und drittnéchsten Nachbarn sich gerade kompensieren! (4 Punkte)

Es kann sich im SrTiO3 eine spontane Verschiebung der (Ti4")- und (Sr2T)-Untergitter in (001)-
Richtung relativ zum (O?~)-Untergitter ergeben. Diese fiihrt zu einer spontanen Polarisation in
dieser Richtung (Ferro-Elektrizitét). Quantitativ ist die Polarisation P als Dipolmoment / Volumen

definiert. Bestimmen Sie den Abstand § der Verschiebung, der zu einer Polarisation P = 0,3 C/m?
fithrt! (4 Punkte)

Auch manche magnetischen Verbindungen haben die kubische Perowskit-Struktur, z.B. LaMnOs.
Beachten Sie, dass in dieser Verbindung die beiden Kationen dreiwertig sind. Erldutern Sie die
Elektronenkonfiguration Ar(3d)* von Mn3* und begriinden Sie, dass dessen Spinquantenzahl S = 2
betrigt!

Nimmt man fiir den g-Faktor den Wert ¢ = 2 an, so erzeugt der Spin s = h/2 eines einzelnen
Elektrons ein magnetisches Moment mg = up = 9,274 - 10724 Am? (=Bohrsches Magneton). Bes-
timmen Sie unter dieser Voraussetzung das maximale B-Feld (Einheit: Tesla), das im LaMnOs
aufgrund der ausgerichteten Mn-Spins entstehen kann! Die Gitterkonstante von LaMnQOs betragt
ag = 0,40 nm. (4 Punkte)



