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#4   

Consider the crystal structure below, which is called fluorite.  Each side of this unit cell has the same 

length, and all axes are orthogonal.  There is no atom in the exact center of the unit cell. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(a)  To which crystal system does this belong?  Why? What is its Bravais lattice? 

 

Bravais lattice is simple cubic (most obvious answer, with a more complex basis as shown 

below). 

 

(b)  What is the simplest formula for a compound with this crystal structure (with no common 

factor in the subscripts)?  Indicate how you arrive at your answer. 

Blue atoms: (8 corners)x1/8 + (6 faces)x1/2 = 4 

Yellow atoms: (8 interior to cell)x1 = 8 

 

Therefore simplest formula is (Blue)4(Yellow)8 = (Blue)1(Yellow)2 with no common factors. 

In fact, this is the fluorite structure, with typical compound CaF2. 

 

(c) What is one possible atomic basis for this crystal?  Indicate all atoms involved clearly, either on the 

color image or with a separate sketch.  A good way to figure these out is to notice how many atoms of 

each type is in the unit cell, which we have done above.  Then we must defined the coordinates of 

that no. for each, or 4 blue atoms and 8 yellow atoms, which give us one choice of the basis for simple 

cubic as follows, in two views:  



 
 

Note that this choice makes (Gold = Blue)4(Gray = Yellow)8 again, or with a 1:2 stoichometry. 

 

(d) Show that the yellow atoms in fact are tetrahedrally bonded to the blue atoms, using one of them 

as an example. 

 

Can show in different ways, but could just note that the 5 atoms in the corner amount to 

something like the diamond lattice, with the yellow atom in the center of a tetrahedron of 

blue atoms: 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

And there's a general argument to make, in that any cube can be used to form a tetrahedron, 

just by connecting lines along the diagonals of its faces.  This is illustrated below for the cube 

of a/2 on a side in the lower left corner of the above image: 
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 (e)  Sketch the (110) plane for this crystal, and show where all blue and yellow atoms would be  

located on it. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 (f)  There is also a set of (110) planes, denoted {110}.  Sketch the (110) plane lying just in front of 

the one in (e), and indicate the positions of the atoms on it.  What is its perpendicular spacing with 

respect to its nearest‐neighbor planes? 

So the next plane of this type looks just like the first one, but passes through the two corner 

atoms on the front right side of the drawing just above.  Because this is not a primitive unit 

cell, each set of planes does not pass through all atoms in the crystal. 

 

For the distance between planes, it’s easiest to use the formula from your book for distance 

between planes, which is finally half of face diagonal: 

 
 

(g)  Finally, show that the direction [110] is perpendicular to the {110} planes. 

 

No need to do fancy mathematics here.  Just look in from the top of the drawing above: 

 

 

 

 

 

 

 

 

hk 1 / 2 1 / 22 2 2

22 2 2

n 1
d a / 2 2a / 2

1 1 0h k
aa b c

   
    

      




= half of face diagonal 

 

First
(110) plane

Second
(110) plane

 

(1
10

) p
lan

e

(110) direction







Anonymous
Text Box
 
                     



Anonymous
Rectangle











NaCl

a/2 

Ideal cation/anion ionic radii ratio from: 
rNa + rCl = a/2 = 0.500a 
   So rNa = 0.500a - rCl 
 
2rCl = 2a/2 = -.7071a 
   So 
rCl = -.7071a/2 = 0.3535a 
and 
rNa = 0.5a – 0.3535a = 0.1465a 
Therefore, for the ideal NaCl structure 
rNa/rCl  = 0.414 
 
For real NaCL, the nos. are: 
rNa/rCl  = 1.16 Å/1.67 Å = 0.694, so larger, but not so large 
that it ends in the CsCl structure, with ideal ratio of 0.732 
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[11] (a) 

Bloch Theorem 

See sketch on next page 



[11] (a) 

 
Sketch to illustrate vectors and periodicity for tight-binding function  



[11] (b) 

And, due to the zero overlap of the atomic orbitals on different atoms,  

And, due to the orthonormality of the atomic orbitals on same atom,  



[12] 

d)  Note further that the only bands that cross near the 
Fermi Energy are spin-up, so this is furthermore a 
special type of material we call a half-metallic 
ferromagnet; that is, it is only a metal in the magnetic 
spin-up electrons, in spin-down it is an insulator.  Such 
materials are very interesting for use in magnetic logic 
devices, like the magnetic tunnel junction, in which 
changing magnetic order between two layers can 
drastically alter the resistance in a trilayer structure. 
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