Глава 1
 МОДЕЛЬНЫЕ ПРЕДСТАВЛЕНИЯ О СТРУКТУРЕ ПОЛУПРОВОДНИКОВ

По своему структурному состоянию полупроводники относятся к твердым телам. Твердое тело – агрегатное состояние вещества, которое характеризуется стабильностью формы и тепловым движением атомов, совершающих малые колебания около положений равновесия. Изучением свойств твердого тела занимается самостоятельная область науки – физику твердого тела, развитие которой привело к появлению фундаментальных свойств материального мира и стимулируется потребностями техники. 
Систематизация данных о свойствах твердого тела началась с 17 века. Был установлен ряд эмпирических законов, описывающих воздействие на твердое тело механических сил, света, электрических и магнитных полей: законы Гука (R. Hooke, английский естествоиспытатель, 1678 г.), Дюлонга и Пти (P.L. Dulong, A.Th. Petit, французские физики, 1819 г.), Ома (G. Ohm, немецкий физик, 1826 г.), Видемана-Франца (G. Wiedeman, R. Franz, немецкие физики, 1853 г.) и др. В первой половине 19 века были созданы основные концепции теории упругости.
Представление о кристалле как совокупности атомов, упорядоченно расположенных в пространстве и удерживаемых около положения равновесия силами взаимодействия, заложено в трактатах Стено (N. Steno, датский естествоиспытатель, 1669 г.) и Ньютона (I. Newton, английский физик, создатель классической механики, 1686 г.), развита в работах Бернулли (D. Bernoully, швейцарский математик, 1727 г.) и Коши (A.L. Cauchy, французский математик, 1830 г.) и было в окончательном виде сформулировано швейцарским математиком О. Браве (A. Bravais) в 1848 году. В 1890 г. Российский кристаллограф Е.С. Федоров и немецкий химик А. Шёнфлис (A. Shoenflies) показали возможность существования 230 пространственных групп симметрии кристаллов, т.е. вариантов упорядоченного расположения частиц в твердом теле.
В 1912 г. немецкие физики лауреат Нобелевской премии М. Лауэ (M. Laue), П. Книппинг (P. Knipping) и В. Фридрих (W. Friedrich) открыли дифракцию рентгеновских лучей на кристаллах, окончательно утвердив представление о кристаллическом твердом теле как упорядоченной дискретной структуре. В 1913 г. английский физик лауреат Нобелевской премии У.Л. Брэгг (W.L. Bragg) и российский кристаллограф Г.В. Вульф установили соотношение, связывающее период кристаллической решетки и длину волны рентгеновского излучения с направлениями дифракционных максимумов на рентгенограммах. Это положило начало рентгеноструктурному анализу и другим дифракционным методам исследования структуры твердых тел. Впоследствии была обнаружена дифракция на кристаллах электронов, нейтронов и других частиц.
В настоящее время методы и теория твёрдого тела, развитые для описания свойств и структуры монокристаллов, широко применяются для получения и исследования новых материалов: композитов и наноструктур, квазикристаллов и аморфных тел. Физика твёрдого тела служит основой для изучения явлений высокотемпературной сверхпроводимости, гигантского магнетосопротивления и многих других перспективных современных наукоёмких технологий.
1.1 Типы химических связей

Наименьшей устойчивой частицей вещества, обладающей его основными химическими и физическими свойствами и состоящей из атомов одного или разных химических элементов, является молекула. Атомы объединяются в молекулы с помощью химических связей, в образовании которых принимают участие в основном внешние (валентные) электроны.
Разделение химически активных элементов на металлы и неметаллы позволяет подразделить химические связи на три основных типа: металлическую, ковалентную и ионную. Связь между сильно электроположительными атомами металлов и электроотрицательными атомами неметаллов трактуют как ионную связь. Поскольку она существует между противоположно заряженными ионами, ее называют гетерополярной. Металлическую и ковалентную связи относят к гомополярным. Металлическая связь реализуется между металлом и неметаллом, ковалентная – между неметаллом и неметаллом. Названные типы связей являются предельными случаями химического взаимодействия.

Ионная связь возникает из-за притяжения противоположно заряженных ионов. Наиболее ярким примером конденсированных тел, в которых этот тип связи доминирует, являются щелочно-галоидные кристаллы: NaCl, LiF и др. Образование ионов в таких соединениях энергетически выгодно, поскольку потенциал ионизации атома щелочного металла превосходит сродство к электрону атома галогена. Энергия электростатического (кулоновского) притяжения Eпр для пары ионов с зарядом е, находящихся на расстоянии r, составляет . В кристалле, где ионы образуют упорядоченную решетку, полная энергия кулоновского взаимодействия (отнесенная к паре ионов) становится равной 

		,						(1.1)
где  – постоянная Маделунга (Е. Madelung – немецкий физик-теоретик), зависящая только от структуры кристалла. Для NaCl  = 1,748.
В формировании стабильной структуры твердых тел существенную роль играет энергия отталкивания Eот, резко возрастающая при уменьшении расстояния между атомами и ионами. Энергия Eот имеет квантовомеханическую природу и обусловлена прежде всего отталкиванием ядер взаимодействующих атомов (ионов), экранированных окружающими их электронами. Эта энергия, отнесенная к паре ионов, равна

	,							(1.2)
где 6 < m < 10,  – постоянная, r – расстояние между частицами.
Сумма энергий Eпр и Еот дает полную энергию взаимодействия пары ионов. Как видно из рис. 1.1, график E(r) имеет минимум при некотором расстоянии r0 между ионами, которое определяет равновесный параметр структуры твердого тела, а соответствующая энергия E(r0) – является энергией связи ионов в нем.
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Зависимость энергии взаимодействия двух ионов от расстояния между ними
)        


Ковалентная связь образуется путем обменного электронного взаимодействия между атомами, которое реализуется в виде сгущений электронной плотности при обобществлении внешних электронов у атомов с перекрывающимися орбитами. В отличие от ионной связи, ковалентно могут быть связаны и одинаковые, и разные атомы. Ковалентная связь имеет место: в гомополярных молекулах H2, Cl2, I2 и др.; в веществах, атомы которых расположены в периодической системе элементов в отдалении от инертных газов (кристаллы алмаза, Si, Gu, Te); в молекулах органических соединений; в полупроводниковых кристаллах типа AIIIBV (AIII – элемент третьей группы в таблице Менделеева, BV – элемент пятой группы). 
Расчет энергии ковалентных связей затруднен необходимостью привлечения представлений квантовой механики для описания электронной плотности. Это вызвано тем, что движение электронов в изолированных и взаимодействующих атомах существенно отличается. Ковалентная связь обычно образуется парой электронов с антипараллельными спинами, по одному от каждого из соединяющихся атомов.
В молекуле метана CH4 (рис. 1.2) атом углерода с электронной конфигурацией 1s22s22p2 окружен четырьмя атомами водорода с электронной конфигурацией 1s1. Орбиты внешних гибридизированных 2s–2p электронов углерода и электронов атомов водорода перекрываются, и эти электроны обобществляются. В органической химии это трактуется как образование «связей» между атомами С и H (рис. 1.2, а).
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Рис. 
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 Ковалентная связь в молекуле метана: 
а
 – модель образования связей в результате обобществления электронов; 
б
 – сгущения электронной плотности
)

Однако, согласно принципам квантовой механики четыре гибридизированных 2s2 и 2p2 электрона углерода индивидуально не различимы, и можно говорить лишь об образовании сгущений электронной плотности между атомами водорода и углерода (рис. 1.2, б). С позиций квантовой теории химической связи образование таких локализованных сгущений энергетически выгодно, что подтверждается образованием устойчивых молекул.
Важными свойствами ковалентной связи являются насыщенность и направленность. Насыщенность – свойство атома образовывать ковалентную связь лишь с определенным числом своих соседей. Так, атом водорода может устанавливать связь только с одним соседом. В алмазе или графите несколько валентных электронов являются общими для атома углерода и его соседей, и потому невозможно считать какую-либо группу атомов химически насыщенной (рис. 1.3). С этой точки зрения кристалл алмаза представляет собой огромную молекулу.
Направленность ковалентной связи состоит в том, что связь образуется в тех направлениях, по которым локализована максимальная электронная плотность. Вследствие направленности связей ковалентные кристаллы обладают высокой твердостью и хрупкостью.
Ковалентные связи между парами атомов можно рассматривать как короткодействующие силы. В молекуле H2 энергия химической связи зависит только от расстояния между атомами, а в алмазе, где атом углерода находится в тетраэдрическом окружении аналогичных атомов (рис. 1.3, б), для расчета энергии надо знать еще и значения валентных углов (примерно 109 градусов). 
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Рис. 1.3 – Схемы связей (а) и тетраэдрического расположения атомов углерода (б) в структуре алмаза. Стрелками обозначены направления обмена электронами
В конденсированных телах ковалентные связи в чистом виде реализуются редко и имеют частично ионную природу. Веществ с единственно ионными связями также чрезвычайно мало. Степень «ионности» связи в химических соединениях атомов А и В можно оценить, исходя из электроотрицательности ХА и ХВ. Относительная плотность связи равна




Если , т.е. ионность составляет 100 %, то связь между атомами чисто ионная, если , то связь чисто ковалентная. В табл. 1.1 приведены приблизительные значения ионности связи для некоторых соединений. Видно, что NaCl можно считать ионным кристаллом, а SiC и GaAs – преимущественно ковалентными. Атомы с почти заполненными оболочками (F, Cl, Br, I) обнаруживают тенденцию к ионной связи, тогда как атомы III, IV, и V групп периодической системы элементов – к ковалентной связи. В табл. 1.2 приведены значения энергии ковалентной связи для некоторых пар атомов.

Таблица 1.1 Степень ионности связи в кристаллах бинарных соединений
	Кристалл
	Степень ионной связи
	Кристалл
	Степень ионной связи

	Si
	0,00
	GaSb
	0,26

	SiC
	0,18
	GaAs
	0,32

	Ge
	0,00
	CuBr
	0,74

	ZnTe
	0,61
	CuCl
	0,75

	ZnO
	0,62
	AgI
	0,77

	ZnS
	0,62
	AgBr
	0,85

	ZnSe
	0,63
	AgCl
	0,86

	CdTe
	0,67
	MgS
	0,79

	CdS
	0,69
	MgSe
	0,79

	CdSe
	0,70
	MgO
	0,84

	CdO
	0,79
	LiF
	0,92

	InSb
	0,32
	NaCl
	0,94

	InAs
	0,35
	RbF
	0,96

	InP
	0,44
	
	



Энергия ионной связи в полупроводниках AIIIBV возрастает при переходе к более тяжелым соединениям – от GaAs к InSb. С другой стороны, в кристаллах, которые называют «ионными», в частности, в состав которых входят ионы элементов шестой группы (O2-, S2- и др.), всегда наряду с ионной реализуется ковалентная связь, т.е. некоторая доля электронной плотности «обобществлена» соседними атомами. Даже в галогенидах щелочных металлов вклад ковалентной связи хотя и мал, но не равен нулю. Таким образом, твердых тел, в которых связь была бы чисто ионной, не существует. В отличие от ионной, только ковалентная связь имеет место в диэлектрических моноатомных кристаллах, например, в алмазе.
Таблица 1.2 Энергии ковалентной связи 
	Связь
	Энергия связи

	
	эВ
	кДж/моль

	O–O
	1,4
	138

	Te–Te
	1,4
	138

	Ge–Ge
	1,6
	159

	Si–Si
	1,8
	176

	P–P
	2,2
	213

	Cl–Cl
	2,5
	243

	C–C
	3,6
	347

	H–H
	4,5
	435



Металлическая связь – разновидность гомополярной химической связи, характерна для металлов и сплавов. Металлическая связь, так же, как и ковалентная, осуществляется обобществленными электронами, но принадлежащим не соседним атомам, а всему объему конденсированного тела. Внешние валентные электроны в атомах металлов связаны с ядрами довольно слабо. В металле они коллективизированы и образуют «электронный газ» (или «электронную жидкость»), заполняющий межионное пространство. Положительно заряженные ионы «стягиваются» отрицательно заряженным электронным газом. Таким образом, металлическая связь возникает вследствие взаимодействия положительных ионов с электронным газом.
С уменьшением расстояния между ионами увеличивается плотность электронного газа, вследствие чего растет сила, стягивающая ионы. С другой стороны, по мере сближения ионов, увеличивается сила отталкивания между ними. Расстояние между ионами, при котором силы притяжения уравновешены силами отталкивания, характеризуют устойчивое состояние кристаллической решетки. Это принципиально верное представление недостаточно точно. В действительности металлическая связь имеет более сложную природу, и методы ее расчета основаны на зонной теории твердого тела. В наиболее простом варианте энергия металлической связи определяется двумя факторами. С одной стороны, при сближении металлических атомов волновые функции электронов перекрываются, и электрон получает возможность перемещаться в более широкой (чем в изолированном атоме) зоне, где он имеет более низкую потенциальную энергию. С другой стороны, при «сжатии» электронного газа возрастает средняя кинетическая энергия электронов. Равновесная плотность электронов соответствует минимуму полной энергии взаимодействия двух атомов (ионов). Расстояние между ними, при котором это условие реализуется, можно считать атомным (ионным) радиусом металла.
Наличие свободных электронов в металле обуславливает ненаправленный и ненасыщенный характер металлической связи. Чистая ненаправленная металлическая связь наблюдается у одновалентных металлов (Na, Li и др.) с кубической плотно упакованной структурой. У металлов с несколькими электронами на внешней оболочке не все электроны делокализуются. Поэтому определенную составляющую в связь вносит ковалентное взаимодействие ионов. Металлическая связь определяет электрические и тепловые свойства металлов, обусловливая высокие электро- и теплопроводность. Металлическая связь является довольно сильной, о чем свидетельствует прочность и высокая температура плавления многих (хотя и не всех) металлов.
Помимо упомянутых химических связей – ионной, ковалентной и металлической – атомы связываются посредством ван-дер-ваальсовой и водородной связей.
Ван-дер-ваальсовая связь имеет место в кристаллах, состоящих из молекул с насыщенными связями (O2, N2, Cl2, Br2 и др.) или из атомов инертных элементов. Название связи происходит от имени нидерландского физика Я.Д. Ван-дер-Ваальса (J.D. Van der Waals), который для объяснения свойств газов и жидкостей предложил в 1873 г. уравнение состояния, учитывающее межмолекулярные взаимодействия. Механизм этого вида связи состоит в мгновенном возникновении электрических диполей в молекуле вследствие флуктуаций межатомных расстояний (отсюда еще одно название – флуктуационная связь). Квантовомеханический расчет энергии взаимодействия диполей показал, что она обратно пропорциональна шестой степени расстояния между атомами. Ван-дер-ваальсовую связь называют также молекулярной, поскольку она связывает частицы в молекулярных кристаллах. Энергия этой связи очень мала, о чем свидетельствуют чрезвычайно низкие температуры плавления веществ, в которых они реализуются.
Водородная связь осуществляется в результате кулоновского взаимодействия иона H+ (протона) с «дополнительным» отрицательным ионом азота, кислорода, хлора и др. Она не образуется с ионами, с которыми водород вступает в ковалентную связь. Энергия водородной связи приблизительно равна 0,1 эВ, т.е. на порядок меньше энергии ковалентной связи.
Образование водородной связи можно объяснить следующим образом. Электроотрицательный атом, «оттягивая» электрон от ядра атома водорода, приобретает положительный заряд, равный заряду протона. Этот протон и осуществляет связь между атомами. Из-за малого размера ядра атома водорода водородная связь осуществляется только между двумя атомами.


Типичным примером водородной связи является связь между молекулами воды (рис. 1.4). Атом кислорода одной молекулы воды и атом водорода другой молекулы образуют диполь с зарядами +q и –q на полюсах. Притяжение между этими зарядами приводит к возникновению водородной связи. Длина водородной связи  значительно больше длины ковалентной связи H–O в молекуле воды . 


Рис. 1.4 – Водородная связь (пунктир) между молекулами воды

Наличием водородных связей объясняется своеобразие структуры и физических свойств воды и водных растворов. Кристаллическая структура льда представляет собой тетраэдрическую сетку водородных связей, в которой имеется большое количество пустот. При плавлении льда эти пустоты частично заполняются молекулами воды, и поэтому плотность воды выше плотности льда.
Водородные связи могут быть не только межмолекулярными, но и внутримолекулярными. Внутримолекулярные водородные связи: стабилизируют глобулярную структуру атомов белков; влияют на свойства древесины и бумаги, построенных из волокон целлюлозы; ответственны за уникальную структуру молекул нуклеиновых кислот, содержащихся во всех живых организмах.
На рис. 1.5 приведены схемы основных видов межатомного взаимодействия в конденсированных телах. 



Рис. 1.5 Основные виды связи между атомами (ионами) в конденсированных телах: а – ионная связь в кристалле хлористого натрия; б – металлическая связь; в – ковалентная связь между атомами алмаза; г – силы Ван-дер-Ваальса между атомами аргона; д – водородная связь в молекуле НF2
Химические связи классифицируют по ряду других признаков. Важнейшим из них является энергетический. Энергию связи многоатомных молекул определяют как энергию диссоциации. Для многоатомных молекул эта величина является условной и отвечает энергии такого процесса, при котором данная химическая связь исчезает, а все остальные остаются без изменения. По энергетическому признаку связи подразделяют на сильные ( 500 кДж/моль), слабые (от 100 до 15 кДж/моль) и ван-дер-ваальсовы ( 5 кДж/моль). Параметрами связей являются: равновесные межъядерные расстояния (длины связей); валентные углы; частоты колебаний, отнесенные к паре связанных атомов; поляризуемость; электрический дипольный и магнитный моменты химической связи. Значения параметров получают экспериментально, например, оценивая распределение электронной плотности рентгенографическими методами.

1.2 Кристаллическая решетка

Существование кристаллической решетки в твердом теле объясняется тем, что равновесие сил притяжения и отталкивания между атомами, соответствующее минимуму его потенциальной энергии, достигается при условии трехмерной периодичности.
Кристалл есть однородное анизотропное тело. Однородность означает, что физические свойства кристалла одинаковы во всех его точках. Для описания кристаллической решетки нужно знать координаты центров атомов (или узлы решетки) в элементарной ячейке кристалла (рис. 1.6). Элементарная ячейка − часть атомной структуры кристалла, параллельными переносами которой (трансляциями) в трех измерениях можно построить всю кристаллическую решетку. Длины ребер элементарной ячейки а, b, с называют постоянными или периодами кристаллической решетки, а в векторной форме – векторами трансляции. Элементарная ячейка имеет форму параллелепипеда, её выбор определяется симметрией кристаллов. 


                                           
Рис. 1.6 – Элементарная ячейка кристаллической решетки (заштрихована); кружками обозначены узлы решетки

В физике твердого тела наиболее часто в качестве элементарной ячейки используют так называемую ячейку Вигнера-Зейтца (рис. 1.7, а). Ю. Вигнер (Eu. Wigner) – американский физик – лауреат Нобелевской премии, Ф. Зейтц (F. Seitz) – его ученик, физик-теоретик. Для построения ячейки узел решетки соединяют линиями со всеми соседними узлами и через середины полученных отрезков перпендикулярно к ним проводят линии (в случае объемной ячейки – плоскости). Многоугольник, содержащий выбранный узел и ограниченный этими линиями, и есть элементарная ячейка. Все точки внутри многоугольника лежат ближе к центру ячейки, чем к любой другой трансляционно эквивалентной центру точке кристалла. Пример ячейки Вигнера-Зейтца для кубического объемно-центрированного кристалла приведен на рис. 1.7, б.


                         

Рис. 1.7 – Ячейки Вигнера-Зейтца: а – плоская (заштрихованный шестиугольник; б – для объемно-центрированного куба (усеченный октаэдр)


            	                                                      

Рис. 1.8 – Конфигурация элементарной ячейки с параметрами а, b, с, α, β, γ;
x, y, z – кристаллографическая система координат

Ячейка Вигнера-Зейтца полностью определяет трансляционную структуру кристалла и при смещении на векторы трансляции решетки заполняет собой весь кристалл. Ячейка Вигнера-Зейтца обратной решетки кристалла представляет собой первую зону Бриллюэна (см. 2.2).
В элементарной ячейке кристалла может размещаться от одного атома (химические элементы) до сотен (химические соединения) и миллионов атомов (белки, вирусы). Соответственно периоды кристаллических решеток составляют от нескольких десятых до 102 нм (табл. 1.3).

Таблица 1.3 – Параметры элементарных ячеек некоторых кристаллов
	Тип кристаллов
	Периоды
кристаллической
решетки, нм
	Число атомов в
элементарной ячейке

	Химические элементы, простейшие соединения 
	0,5–1,0
	1–10

	Неорганические и простые молекулярные соединения
	1,0–2,0
	до сотен

	Сложные органические соединения
	2,0–4,0
	до тысяч

	Белки
	до 10–30
	103–105

	Вирусы 
	до 200
	106–109



По признаку точечной симметрии элементарной ячейки все кристаллы делят на семь групп, получивших название кристаллографических сингоний, которые различаются соотношением между длинами ребер а, b, с ячейки и углами α, β, γ между ними (рис. 1.8):
1) кубическая (а = b = с, α = β = γ = 90о);
2) тетрагональная (а = b ≠ с, α = β = γ = 90о);
3) гексагональная (а = b ≠ с, α = β = 90о, γ = 120о);
4) тригональная (а = b = с, α = β = γ ≠ 90о);
5) ромбическая (а ≠ b ≠ с, α = β = γ = 90о);
6) моноклинная (а ≠ b ≠ с, α = γ = 90о, β ≠ 90о);
7) триклинная (а ≠ b ≠ с, α ≠ β ≠ γ ≠ 90о). 

Каждую кристаллическую структуру можно охарактеризовать определенным набором трансляций. Разным соотношениям значений векторов а, b, с и взаимной ориентации основных трансляций соответствуют решетки, отличающиеся друг от друга по симметрии. 
В 1848 г. О. Браве (Auguste Bravais – французский физик) математическим путем доказал, что существует 14 типов трехмерных геометрических фигур, характеризующих все возможные типы трансляционной симметрии кристаллической решетки (рис. 1.9). 
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Рис. 1.9 – Трансляционные решетки Браве


[bookmark: _Toc177882408][bookmark: _Toc203450054][bookmark: _Toc203531626][bookmark: _Toc203531830][bookmark: _Toc203533308][bookmark: _Toc203796119]Различают примитивные решетки Браве, в которых узлы расположены только в вершинах элементарных параллелепипедов, базоцентрированные (узлы в вершинах и в центрах двух противоположных граней), объемноцентрированные (узлы в вершинах и в центре параллелепипедов) и гранецентрированные (узлы в вершинах и в центрах всех граней). Понятие "решетки Браве" используют при описании атомной структуры кристаллов. В простейших случаях (например, у металлов) структура кристалла описывается одной решеткой Браве. Сложную кристаллическую структуру можно описывать несколькими решетками Браве, «вдвинутыми» одна в другую. Полное описание кристаллической решетки содержит характеристику пространственной группы симметрии, параметры элементарной ячейки, координаты атомов в ячейке. В этом случае понятие «кристаллическая решетка» эквивалентно понятию атомной структуры кристалла.
Структура кристаллических твердых тел отличается от идеализированной схемы, описываемой понятием «кристаллическая решетка». Идеализацией является представление о дискретности кристаллической решетки. В действительности электронные оболочки атомов, составляющих кристаллическую решетку, перекрываются, образуя непрерывное периодическое распределение заряда с максимумами около дискретно расположенных ядер. Идеализацией является также неподвижность атомов. Атомы и молекулы кристаллической решетки колеблются около положений равновесия, а параметры колебаний зависят от взаимодействия атомов. С повышением температуры амплитуда колебаний увеличивается, что в конечном итоге приводит к разрушению кристаллической решетки и переходу твердого вещества в жидкое состояние. Кроме того, в кристаллах всегда имеются дефекты (см. 1.6), искажающие кристаллическую решетку.
1.3 Кристаллографические обозначения
В кристаллографии используют несколько методов описания симметрии кристаллов. Хотя большая часть этих методов создана еще до появления современной техники изучения атомов, они не утратили своей практической ценности. 
Одна из самых важных задач кристаллографии – определение направления атомных рядов. Простой метод ее решения этой задачи основан на применении векторных обозначений. 
Пусть проекции вектора на оси x, y, z куба представляют собой числа xо, yо, zо. Эти проекции удобно измерять в единицах длины ребра куба а. Находят число r, для которого величины x0/r, y0/r, z0/r составляют ряд наименьших целых чисел, пропорциональных проекциям. Эти величины называются индексами направлений или индексами Вейса (P.Weiss – французский физик). Индексы направлений обычно заключают в квадратные скобки [uvw]. Отрицательные значения проекций на любую координатную ось имеют отрицательные индексы, которые обозначают чертой над соответствующим индексом. Направления, одинаково симметричные относительно всех трех координатных осей, образуют группу. Обобщенные индексы симметричных направлений заключают в угловые скобки uvw. 










В качестве примера рассмотрим вектор, проекции которого на оси координат равны: x0 = 2а, y0 = а, z0 = 1,5а. Разделим эти числа на r = 0,5а и получим три целых числа: 4, 2 и 3. Они относятся друг к другу так же, как исходные размеры проекций, и в то же время представляют собой последовательность из наименьших целых чисел, обладающих этим свойством. То есть полученные числа – это индексы направлений исходного вектора [423]. Ось +х в прямоугольной системе координат имеет индексы [100], ось –х – индексы [00]. Диагональ грани ху обозначают индексами [110], а диагональ куба в положительном квадранте − индексами [111] (см. рис. 1.10). Восемь диагоналей куба [111], [], [11], [11], [11], [1], [1], [1] образуют группу 111, все они различаются положением чисел 1 и  в индексах.


                			  

Рис. 1.10 – Индексы направлений в прямоугольной системе координат

В отличие от индексов направлений набор параллельных атомных плоскостей в кристалле характеризуют с помощью трех чисел, которые связаны с длиной отрезков, отсекаемых какой-либо плоскостью на осях координат: x1, y1, z1. Существует такое число s, которое при умножении на обратные значения длин этих отрезков дает ряд наименьших целых чисел, относящихся друг к другу как 1/x1, 1/y1 и 1/z1. Числа h = s/x1, k = s/y1 и l = s/z1, называют индексами Миллера (W. Miller – английский кристаллограф) для плоскости и записывают в круглых скобках (hkl).

При обозначении индексов плоскостей действуют те же общие правила, что и для индексов направлений. Отрицательные индексы соответствуют плоскостям, пересекающим отрицательные направления координатных осей. Так, плоскость с отрицательным x записывается как (kl). Плоскости кристалла, эквивалентные по признаку симметрии, образуют группу, в которой индексы заключаются в фигурные скобки: hkl. При обозначении кубических решеток эта схема имеет следующие особенности (рис. 1.11):


                      

Рис. 1.11 – Примеры обозначения кристаллографических плоскостей в кубической структуре: а – (100); б – (010); в – (111); г – (110); д – (10); е – (112)
1) индексы параллельных плоскостей одинаковы (hkl); аналогичное правило справедливо и для индексов направлений, поэтому у параллельных атомных рядов индексы одинаковы [uvw];
2) плоскость, параллельная одной из осей координат, имеет индекс 0 для этого направления;
3) угол θ между двумя кристаллографическими направлениями [u1v1w1] и [u2v2w2] рассчитывают по формуле:

                     cos θ = ;					     (1.3)
4) нормаль к плоскости с индексами (hkl) лежит в направлении [hkl]; это позволяет применять формулу (1.3) для вычисления углов между плоскостями;
5) расстояние d между соседними плоскостями с индексами (hkl) можно вычислить в единицах длины ребра куба по формуле: 

                                             d = .	                                                                (1.4)
Из формулы (1.4) следует, что для кубической ячейки с ребром а расстояния между плоскостями с большими индексами Миллера меньше расстояний между плоскостями, имеющими малые индексы. В атомных плоскостях с большими индексами более высокая плотность расположения атомов (количество атомов на единице площади). При описании физических и химических свойств твердого тела в большинстве случаев наиболее важны плоскости с небольшими индексами. Плоскости с индексами более 3 анализируют очень редко. Для описания основных свойств кристалла представляют интерес примерно лишь 15 групп плоскостей.
1.4 Обратная решетка
В физике твердого тела при анализе явлений, связанных с периодическим положением атомных частиц, используют понятие «обратная решетка». Она реально не существует в кристалле, а представляет собой удобную абстракцию, позволяющую математически просто и точно описывать условия, в которых протекает то или иное явление в кристаллическом теле.
Обратная решетка – это периодическая решетка в абстрактном пространстве, элементарные векторы трансляции bi которой связаны с основными векторами трансляции aj исходной атомной решетки условиями

      bi aj = 	                                                     (1.5)

Координаты узлов обратной решетки задают вектором трансляции G = , где Li – произвольные целые числа, i = 1, 2, 3 для трехмерной решетки или i = 1, 2 – для двухмерной. Размерность обратной решетки совпадает с размерностью прямой решетки. Так, для трехмерной прямой решетки обратная решетка является также трехмерной с элементарными векторами трансляции, равными в соответствии с условиями

 b1 = 2[a2a3]/V;    
	                      b2 = 2[a3a1]/V;    
	                b3 = 2[a1a2]/V.	                                                (1.6)
Здесь V = (a1[a2a3]) – объем элементарной ячейки прямой решетки. Объем элементарной ячейки обратной решетки равен (2)3/V. 
В обратной решетке вектор Ghkl = hb1 + kb2 + lb3 перпендикулярен плоскости с кристаллографическими индексами hkl.
Симметрия обратной решетки полностью определятся симметрией решетки Браве. Например, обратная решетка для простой кубической решетки – простая кубическая, для гранецентрированной кубической – объемноцентрированная кубическая (и наоборот) и т.д.
Обратная решетка является важным математическим образом, находящим многочисленные применения в геометрической кристаллографии, в теории дифракции и структурном анализе кристаллов, в физике твердого тела.
Например, понятие обратной решетки используется для описания периодического распределения отражающей способности кристалла по отношению к рентгеновским лучам. Отражение рентгеновских лучей от плоскостей структуры кристалла описывается формулой Вульфа-Брэгга, из которого следует, что при постоянной длине волны рентгеновского излучения λ большому межплоскостному расстоянию для семейства параллельных отражающих плоскостей d отвечает малый угол падения θ, т.е., чем больше межплоскостное расстояние, тем ближе направления отраженных лучей к направлению падающего пучка. 
Каждый узел обратной решетки соответствует возможному отражению от плоскостей прямой решетки кристалла. Направление вектора обратной решетки Ghkl совпадает с направлением отражения от плоскостей hkl в прямой решетке, а n-ый узел обратной решетки в этом ряду отвечает отражению n-го порядка от этих плоскостей. 
1.5 Кристаллические структуры твердых тел
Структура кристалла – это конкретное расположение частиц в пространстве. Описывая структуру, необходимо указать вид и размер частиц, а также расстояния между ними. Если вещества кристаллизуются в сходных друг с другом решетках, то говорят, что они относятся к одному структурному типу. У кристаллов, принадлежащих к одному структурному типу, элементарные ячейки одинаковы с точностью до подобия. Опишем некоторые наиболее часто встречающиеся структурные типы. 
Опытные данные показывают, что большинство металлов и полупроводников кристаллизуются в объемно- и гранецентрированных кубических, а также в гексагональных плотноупакованных решетках.
Металлы с ГЦК решеткой, относятся к структурному типу меди. К ним относятся, например, золото, серебро, никель, алюминий, кальций, свинец, -кобальт и др. Все эти металлы сравнительно мягкие, пластичные, легко обрабатываются. Структурой типа меди обладают некоторые твердые растворы, например твердый раствор меди в золоте (Cu−Au), а также многие так называемые интерметаллические соединения (MgZn, NaSn, Au4Al и др.). Атомы в веществах со структурным типом меди располагаются в вершинах и центрах граней куба с ребрами, равными по длине периоду элементарной ячейки. На элементарную ячейку приходится 4 атома. Каждый атом окружен 12 ближайшими атомами, т.е. координационное число n = 12. Структура характеризуется плотной кубической трехслойной упаковкой ABCABC…
ОЦК структура характерна для структурного типа вольфрама. К этому типу, кроме самого вольфрама, относятся тугоплавкие металлы: хром, ванадий, молибден, ниобий, тантал, -кобальт, -железо и другие. Атомы располагаются по вершинам и в центре ячейки, т.е. на ячейку приходится 2 атома. Эта структура не относится к плотно упакованным. Расстояния между атомами равны , где a − период элементарной ячейки.
Другой структурный тип, характерный для некоторых металлических кристаллов − тип магния. Элементарная ячейка магния гексагональная примитивная. К структурному типу относятся, например кадмий, бериллий, таллий, титан, никель и др., интерметаллические соединения, AgCd, AuCd, CuCd3 и т. д. Элементарная ячейка построена на трех трансляциях, две из которых лежат в плотно упакованном слое атомов и составляют между собой угол γ = 120о, а третья перпендикулярна этому слою. В структуре магния на элементарную ячейку приходится 2 атома магния. Каждый атом окружен 12 ближайшими атомами: 6 в том же слое и 3 в соседних слоях сверху и снизу. Следовательно, координационное число, характерное для данного структурного типа, n = 12. В идеальных плотно упакованных гексагональных решетках металлов отношение высоты элементарной ячейки c к расстоянию a между соседними атомами равно 1,633, хотя сами периоды c и a для разных веществ различны.
Многие щелочногалоидные кристаллы относятся к структурному типу каменной соли NaCl (рис. 1.12). Крупные ионы Cl (анионы) образуют кубическую плотнейшую упаковку, в которой все октаэдрические пустоты заселены катионами Na. Тетраэдрические пустоты не заполнены. Для структуры NaCl координационное число n = 6 для обоих сортов атомов, т. е. каждый атом Na окружен 6 атомами Cl и наоборот.

	

	Рис. 1.12 – Структура NaCl (каменной соли)




Коэффициент упаковки в структуре NaCl η = 52,3 %, т.е. около половины объема ячейки приходится на пустоты между атомами. Период ячейки NaCl a = 5,64 Å. Решетку такого типа можно рассматривать как совокупность двух гранецентрированных решеток, смещенных друг относительно друга на ½ пространственной диагонали куба, каждая из которых содержит ионы лишь одного знака. Структурным типом NaCl характеризуются, например, окислы переходных элементов: титана (TiO), железа (FeO), никеля (NiO).
На рис. 1.13 изображены структуры сульфида цинка ZnS. Этим структурными типами характеризуются многие бинарные соединения (например, арсенид галлия GaAs, окись цинка ZnO). В природе ZnS встречается в двух модификациях: 
1) Обычная цинковая обманка, или сфалерит (рис. 1.13, а), имеет в основе кубическую упаковку анионов цинка Zn, одна половина тетраэдрических пустот которой занята катионами серы S. Структуру сфалерита можно описать как две ГЦК-решетки − серы и цинка, смещенные друг относительно друга на четверть пространственной диагонали куба. 
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Рис. 1.13 – Структура сфалерита (а) и вюрцита (б)

2) Гексагональная модификация  вюрцит (рис. 1.13, б)  имеет в основе плотнейшую гексагональную упаковку анионов серы, а катионы цинка занимают половину тетраэдрических пустот.
Структура цинковой обманки идентична структуре алмаза, если в ней атомы цинка и серы заменить атомами углерода. К структурному типу алмаза относятся такие полупроводники, как арсенид галлия GaAs (рис. 1.14), кремний (Si), германий (Ge).
	
Рис. 1.14 – Структура арсенида галлия GaAs)



Перечисленными структурными типами, конечно, не исчерпывается все их многообразие. Более полно эти сведения изложены в учебниках по кристаллографии.
1.6 Дефекты в кристаллах
Все реальные твердые тела (монокристаллические и поликристаллические) содержат дефекты структуры, являющиеся нарушениями периодичности пространственного расположения атомов. Влияние дефектов на физические свойства кристаллов чрезвычайно разнообразно. Оно определяется характером сил связи в кристаллах, их энергетической структурой (металлы, полупроводники или диэлектрики). Если фундаментальные физические свойства вещества определяются его химическим составом и идеальной структурой, то некоторые изменения этих свойств и придание новых оптических, электронных, механических и других характеристик можно осуществить введением или изменением концентрации дефектов в них. 
Некоторый беспорядок в расположение атомов в кристалле вносит уже тепловое движение. Поскольку атомы колеблются в произвольных направлениях, их мгновенное расположение в какой-либо момент времени отличается от такового в другой момент и является в некоторой степени неупорядоченным. Однако само по себе тепловое движение оказывается причиной только слабого отклонения свойств реального кристалла от идеального, поскольку статистически в среднем центры колебаний расположены в узлах идеальной решетки.
В реальном кристалле неизбежны другого рода нарушения порядка, характерного для идеального, и они представляют собой уже настоящие дефекты. По своей природе дефекты решетки идеального кристалла разделяют на собственные (или структурные) и примесные (химические). Под химическими дефектами понимают связанные с наличием примесей отклонения от правильной решетки идеального кристалла. К структурным, собственным, дефектам относят геометрические отклонения от регулярного расположения атомов в идеальном кристалле. Геометрическая классификация структурных дефектов основывается на их пространственной протяженности, по отношению к числу направлений, в которых нарушено периодическое расположение атомов в решетке. На этой основе выделяют четыре класса дефектов:
1. Точечные (нульмерные), размеры которых не превышают одного или нескольких межатомных расстояний. К ним относятся вакансии, межузельные атомы, дефекты Френкеля и Шоттки.
1. Линейные (одномерные), представляющие собой нарушение периодичности в одном измерении. К ним относятся дислокации, микротрещины.
1. Поверхностные (двумерные), к которым относятся границы зерен и двойников, дефекты упаковки, межфазные границы, стенки доменов, поверхность кристалла.
1. Объемные (трехмерные) – это микропустоты.
Точечный дефект – это локальное нарушение кристаллической структуры, размеры которого во всех трех измерениях сравнимы с одним или несколькими (немногими) межатомными расстояниями. К простейшим точечным дефектам относятся вакансии − отсутствие атома или иона в узле кристаллической решетки и межузельные внедренные атомы, находящиеся в пустотах кристаллической решетки. Важнейшей особенностью точечных дефектов в ионных и ковалентных кристаллах является то, что они могут быть как электрически нейтральны, так и иметь заряд. Однако в целом кристалл остается электрически нейтрален. Условие электронейтральности обеспечивается образованием равного количества положительно и отрицательно заряженных дефектов, образованием сложных дефектов или свободных электронов и дырок.
Возникновение точечных дефектов в твердом теле может быть обусловлено различными процессами, происходящими как за счет флуктуаций тепловой энергии внутри самого твердого тела, так и при внешнем воздействии на него. Один из методов получения избыточного при данной температуре количества точечных дефектов состоит в резком охлаждении от более высокой температуры − закалке. Ее часто применяют для получения необходимых свойств материала. Другой способ создания избыточных дефектов заключается в сильной деформации кристаллической решетки ковкой или прокаткой. Третий метод состоит в облучении твердого тела атомами или частицами с высокой энергией, например, путем облучения в циклотроне или быстрыми нейтронами в ядерном реакторе. Кроме того, дефекты возникают при встречной диффузии с разными парциальными коэффициентами диффузии (эффект Киркендала).
Согласно основным принципам статистической физики, даже в том случае, когда средняя кинетическая энергия атомов очень мала, всегда найдется некоторое количество атомов с большей энергией, достаточной для выхода атома из узла кристаллической решетки. Перемещаясь по кристаллу и отдавая часть своей энергии другим атомам, такой атом может разместиться в междоузлиях. Совокупность атома в междоузлии и вакансии называется дефектом по Френкелю (или парой Френкеля) (рис. 1.15). Вакансия и междоузельный атом связаны значительными упругими силами.

	


	Рис. 1.15 – Образование дефекта по Френкелю



Дефекты по Френкелю легко возникают в кристаллах, содержащих значительные межатомные пустоты. Примером таких кристаллов могут служить вещества со структурой алмаза или каменной соли. В кристаллической решетке некоторых металлов с плотной упаковкой такими дефектами могут быть только примесные атомы с меньшими радиусами. 
В ковалентных кристаллах, таких как алмаз, вюрцит, цинковая обманка, размеры межузельных пустот достаточно велики, что позволяет размещаться в них атомам примесей. В ионных кристаллах размеры пустот уменьшаются, но все же упаковка ионов оставляет некоторое свободное пространство. Однако часто ионы сильно отличаются по размеру, и в результате упаковка получается довольно плотная. Поэтому вероятность появления межузельных атомов в ионных соединениях существенно изменяется от одного вещества к другому.
Вакансия и межузельный атом вызывают локальные упругие искажения за счет симметричного смещения окружающих их атомов в направлении от центра или к центру дефекта (рис. 1.16). В случае междоузельного атома всегда имеет место эффект сжатия окружающей этот атом решетки. Это приводит к увеличению среднего периода решетки. Для вакансий наблюдается противоположный эффект.

	

	
Рис. 1.16 – Образование упругих смещений, вызываемых точечными дефектами:
1 − вакансия; 2 − собственный межузельный атом; 3 − атом примеси внедрения меньший, чем атомы в узлах решетки; 4 − атом примеси внедрения больший, чем атомы в узлах решетки



При введении в решетку кристалла атомов примеси также происходят упругие смещения атомов кристаллической решетки в результате того, что размеры примесных атомов всегда отличаются от размеров атомов кристаллической решетки. Если атомы примеси располагаются в узлах кристаллической решетки, то образуется твердый раствор замещения, если же в междоузлиях − твердый раствор внедрения.
Точечные дефекты по Шоттки в основном встречаются в кристаллах с плотной упаковкой, где образование межузельных атомов затруднено или энергетически невыгодно. Некоторые атомы из приповерхностного слоя в результате теплового движения могут выйти из кристалла на поверхность (рис. 1.17). Вакансия в освободившемся узле может затем мигрировать в объем кристалла. Образование дефектов по Шоттки уменьшает плотность кристалла, так как растет его объем при постоянной массе, тогда как при образовании дефектов Френкеля плотность остается неизменной, поскольку объем всего тела не меняется. Измерения плотности показывают, что, например, в чистых щелочно-галоидных кристаллах преобладают дефекты по Шоттки, тогда как для чистых кристаллов галогенидов серебра характерны дефекты Френкеля.

	

Рис. 1.17 – Образование дефекта по Шоттки

	


Точечные дефекты, возникающие при облучении кристалла быстрыми частицами, называются радиационными. Основное отличие этого вида точечных дефектов от рассмотренных выше тепловых состоит в том, что они термодинамически неравновесны, т.е. после прекращения бомбардировки быстрыми частицами состояние кристалла не стационарно. Основные процессы, приводящие к появлению радиационных дефектов, следующие:
‒ упругие столкновения быстрых частиц с ядрами атомов кристалла;
‒ возбуждение электронных оболочек атомов и их ионизация;
‒ ядерные превращения – переход части атомов в кристалле в радиоактивное состояние и превращение их после распада в примесные центры.
В зависимости от природы излучения, энергии быстрых частиц и свойств самого кристалла одни процессы могут преобладать над другими. 
Для возникновения радиационных точечных дефектов наибольшее значение имеет первый из перечисленных процессов. Быстрая частица, испытав столкновение с атомом твердого тела, передает ему некоторую кинетическую энергию. Если эта энергия превышает некоторое пороговое значение Ed, то атом, выбитый из узла решетки, движется через кристалл. В результате на его месте возникает вакансия. Если же энергия, полученная атомом при столкновении, меньше Ed, то возникают лишь упругие волны небольших смещений, передающиеся от атома к атому, энергия которых затем переходит в энергию теплового движения атомов.
Для кристаллов, энергия связи в которых составляет приблизительно 10 эВ, значение пороговой энергии Ed ≈ 25 эВ. Если значение энергии выбитого в междоузлие атома значительно превышает пороговое, то эти атомы сами могут выбить следующие атомы с их мест. Такие атомы называются атомами отдачи. Первичные атомы отдачи могут вызвать появление вторичных, третичных и т. д., до тех пор, пока энергия следующего выбитого атома не станет меньше значения Ed для данного материала.
Радиационные точечные дефекты, в отличие от тепловых, всегда парные (по Френкелю). Итог облучения твердого тела быстрыми частицами может состоять в том, что на пути движущейся в кристалле быстрой частицы образуется сильно разоупорядоченная область (рис. 1.18), размеры и форма которой зависят от энергии, массы и природы быстрой частицы, массы атомов кристалла, его температуры и структуры. Образуется каскад смещений.
	

	Рис. 1.18 – Схема образования разупорядоченной области в кристалле (выделена пунктиром)
 за счет каскада смещений атомов (сплошные линии) 



Этот процесс происходит за очень короткое время (10-13-10-15 с).  После этого наступает длительный процесс релаксации, по окончании которого тело приходит в термодинамическое равновесие.
В некоторых твердых телах даже в условиях комнатных или более низких температур первичные радиационные дефекты могут перемещаться по кристаллу, встречаясь с другими дефектами. При этом вероятны как процессы аннигиляции вакансий и межузельных атомов, так и их объединение в более устойчивые вторичные дефекты. Окончательное распределение дефектов определяется количеством первоначально смещенных атомов и природой кристалла.
Некоторая критическая концентрация радиационных дефектов может приводить к нарушению устойчивости кристаллического состояния, его переходу в аморфное состояние, что негативно отражается на механических и других свойствах материала. Поэтому, например, при выборе конструкционных материалов для реакторов большой мощности необходимо учитывать изменение свойств материала под действием излучения.
К линейным дефектам в кристаллах относят дислокации ‒ нарушения регулярности решетки вдоль линии, представляющие собой линейные искажения типа обрыва или сдвига атомных слоев, нарушающие правильность их чередования. Поперечные размеры линейного дефекта не превышают одного или нескольких межатомных расстояний, а длина может достигать размеров кристалла. Понятие о дислокации было введено в 40-е годы 20 в. Френкелем и Тейлором для объяснения механизма процесса пластической деформации.
Линейную дислокацию удобно рассмотреть на примере однородного изотропного (например, резинового) упругого цилиндра (рис. 1.19). 

	

	Рис. 1.19 – Образование линии дислокации в упругом однородном цилиндре



Разрежем цилиндр вдоль плоскости P (рис. 1.19, а), сместим края так, как показано на рис. 1.19, б и в, и склеим. Линия ОО/, определяющая область, в которой сдвиг произошел от области, где сдвига нет (рис. 1.19, в), получила название дислокации.
В отличие от рассмотренного примера, кристалл имеет дискретное строение и в общем случае анизотропен, поэтому накладываются ограничения на характер возможных смещений. Допускаются только те смещения, которые соответствуют свойствам симметрии кристаллической решетки. 
Рассмотрим сдвиговую дислокацию. На n+1 атомных плоскостей выше плоскости скольжения приходится n плоскостей ниже плоскости скольжения. Дислокация ОО/ (или ось дислокации) представляет собой край полуплоскости MNO/O и получила название краевой (рис. 1.20). Краевая дислокация перпендикулярна вектору сдвига. Если «лишняя» полуплоскость находится в верхней части кристалла, то дислокацию называют положительной и обозначают значком , если в нижней части − отрицательной и обозначают значком . Область вблизи оси дислокации, составляющая 3−4 межатомных расстояния, представляющая собой некую трубку вокруг линии дислокации, называют ядром дислокации.
Приложение напряжения сдвига приводит к перемещению краевой дислокации, причем смещение ее оси ОО/ на одну трансляцию означает смену полуплоскости, образующей в данный момент дислокацию. Перемещение краевой дислокации через весь кристалл приведет к сдвигу части кристалла на одно межатомное расстояние. Результатом этого является пластическая деформация кристалла (рис. 1.21), т. е. части кристалла оказываются смещены друг относительно друга на одну трансляцию.

	

	
Рис. 1.20 – Краевая дислокация ООʹ, возникшая в результате сдвига




	


	Рис. 1.21 – Пластическая деформация как результат движения краевой дислокации 
под действием напряжения сдвига  



Еще одним типом линейных дефектов являются винтовые дислокации. Бюргерсом (Johannes Martinus Burgers – нидерландский физик) было дано представление о винтовой дислокации. Пусть в кристалле произведен такой сдвиг, при котором линия дислокации ОО/ (рис. 1.22, а), отделяющая область, где он произошел, от области, где сдвига нет, параллельна вектору сдвига. В этом случае кристалл можно представить в виде атомной плоскости, «закрученной» вокруг оси дислокации ОО/ винтом. Такая дислокация названа винтовой (рис. 1.22, б).


	


	Рис. 1.22 – Винтовая дислокация




Таким образом, и винтовая, и краевая дислокации – это граница между сдвинутой и несдвинутой частями кристалла (область незавершенного сдвига) или нарушение правильности структуры вдоль некоторой линии, которая не может оборваться внутри кристалла. Линия дислокации должна либо выходить на поверхность кристалла, либо разветвляться на другие дислокации, либо образовывать внутри кристалла замкнутые петли или взаимосвязанную сетку. Именно последняя возможность чаще всего реализуется в кристаллах. 

Вопросы: Какую природу имеют силы притяжения и силы отталкивания атомов в твердом теле? Какая химическая связь является самой сильной? С какой целью в физике твердого тела используют ячейку Вигнера-Зейца? Какой тип кристаллической структуры является наиболее плотно упакованным? К какому структурному типу относятся алмаз, кремний и германий? В чем состоит отличие дефектов Френкеля и Шоттки? Какой вид дислокации чаще всего реализуется в кристаллах?
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Figure 2.11: The zincblende structure of GaAs
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