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Übungsblatt 3

1. kubische Gitter
Primitive Gittervektoren für einfache, raumzentrierte und flächenzentrierte kubi-
sche Gitter sind gegeben durch

Asc = a




1 0 0
0 1 0
0 0 1



, Abcc = a
2




−1 1 1
1 −1 1
1 1 −1



 und Afcc = a
2




0 1 1
1 0 1
1 1 0



.

i. Bestimmen Sie die Winkel zwischen den primitiven Gittervektoren der kubi-
schen Gitter.

ii. Bestimmen Sie die Volumina der Elementarzellen. Wie viele Gitterpunkte
befinden sich im Volumen a3? Wie groß ist der Abstand zu den nächsten
und zweitnächsten Nachbarn. Wieviele gibt es davon?

iii. Bestimmen Sie primitive Gittervektoren der jeweiligen reziproken Gitter durch
Lösen des Gleichungssystems AT B = 2πE. Woher kommt der Name rezi-
prokes Gitter? Finden Sie den Gittertyp der reziproken Gitter. Bestimmen
Sie die reziproken Gitter der reziproken Gitter.

iv. Bestimmen Sie die Gitterebenen mit Miller Indizes (100), (110) und (111).
Wie dicht liegen die Gitterpunkte auf diesen Ebenen?

2. Nanotubes
Kohlenstoff-Nanoröhrchen kann man sich als aufgerollte Graphen-Lagen vorstel-
len. Dazu definieren wir einen Vektor Ch = na1 + ma2, wobei a1 und a2 die in
der folgenden Abbildung eingezeichneten primitiven Translationen des Graphen
sind. Im Nanoröhrchen sind dann alle Atome der Graphen-Lage, die sich durch
ein ganzzahliges Vielfaches von Ch unterscheiden, identisch. Ch, d.h. die ganzen
Zahlen (n,m) charakterisieren das Nanoröhrchen vollständing.

dt = !Ch!/! =
a
!

"n2 + nm + m2, #1$

where a is the lattice constant of the honeycomb net-
work: a="3"acc #acc%1.42 Å, the C-C bond length$.
The chiral vector Ch uniquely defines a particular #n ,m$
tube, as well as its chiral angle #, which is the angle
between Ch and a1 #zigzag direction of the graphene
sheet; see Fig. 2$. The chiral angle # can be calculated as
follows:

cos # =
Ch · a1

!Ch!!a1!
=

2n + m

2"n2 + nm + m2
. #2$

The value of # is in the range 0$ !#!$30°, because of the
hexagonal symmetry of the graphene lattice. This chiral
angle # also denotes the tilt angle of the hexagons with
respect to the direction of the nanotube axis. Nanotubes
of the type #n ,0$ ##=0° $ are called zigzag tubes, because
they exhibit a zigzag pattern along the circumference.
Such tubes display carbon-carbon bonds parallel to the
nanotube axis. Nanotubes of the type #n ,n$ ##=30° $ are
called armchair tubes, because they exhibit an armchair
pattern along the circumference. Such tubes display
carbon-carbon bonds perpendicular to the nanotube
axis. Both zigzag and armchair nanotubes are achiral
tubes, in contrast with general #n ,m!n!0$ chiral tubes
#Fig. 3$.

The geometry of the graphene lattice and the chiral
vector determine not only the diameter of the tube, but
also the unit cell and its number of carbon atoms. The
smallest graphene lattice vector T perpendicular to Ch

FIG. 1. High-resolution transmission electron microscopy pictures of a multiwall carbon nanotube #left$ and a bundle of single-
wall nanotubes #right$, illustrating two different possible geometries for nanotubes. Courtesy of Gavillet, 2001.

FIG. 2. Graphene honeycomb network with lattice vectors a1
and a2. The chiral vector Ch=5a1+3a2 represents a possible
wrapping of the two-dimensional graphene sheet into a tubular
form. The direction perpendicular to Ch is the tube axis. The
chiral angle # is defined by the Ch vector and the a1 zigzag
direction of the graphene lattice. In the present example, a
#5,3$ nanotube is under construction and the resulting tube is
illustrated on the right.

FIG. 3. Atomic structures of #12,0$ zigzag, #6,6$ armchair, and
#6,4$ chiral nanotubes.
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i. Bestimmen Sie den Radius eines (n,m)-Nanoröhrchens.

ii. Der Winkel zwischen Ch und a1 heißt chiraler Winkel. Bestimmen Sie den
chiralen Winkel für ein (n,m)-Nanoröhrchens. Wie sind die Hexagone ent-
lang des Umfangs eines (n, 0)- bzw. (n, n)-Nanoröhrchens orientiert? Wes-
halb heißen diese Röhrchen achiral?

iii. Bestimmen Sie den primitiven Translationsvektor T entlang eines (n,m)-
Nanoröhrchens. Wieviele Atome liegen in der Einheitszelle?

iv. Vergleichen Sie (n,m)- und (m, n)-Nanoröhrchen.

v. Berechenen Sie den Radius, Periodizität und Zahl der Atome pro Einheits-
zelle für ein (14, 7)-und ein (11, 11)-Kohlenstoff-Nanoröhrchen. (C=C Bin-
dungslänge 1.42 Å).


