Idealis kristalyszerkezet 2003. februar 27.

Térracs fogalma:

Kiterjedés nélkiili pontok szabalyos rendje a térben.

Elemi cella: a térracs azon legkisebb egysége, amely az adott szerkezet valamennyi
geometriai torvényszeriiségét magan hordozza.
Primitiv cella: csak a sarokpontjain tartalmaz racspontot.

r=r,+tna +na,+na,

a,,a,,a,-primitiv transzlacios vektorok, r, —a térracs egy adott pontja, r —a térracs
tetszéleges pontja.
7-féle térracs, 7-féle kristalyrendszer létezik.
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Kristalyrendszer A tengelyeken mért A tengelyek altal bezart
megnevezése tavolsagok a,,a,,a, szogek a, B,y

Kobos a,=a,=a, a=L=y=90
Tetragonalis a, =a, #a, a=LpF=y=90
Hexagonalis a,=a, *a, a=p3=90" %y =120
Ortorombos a, # a, # a, a=L=y=90
Romboéderes a,=a,=a, a=pB=y=90
Monoklin a, # a, # a, a=y=90"%pf

Triklin a, # a, # a, azf#y+90°

A valtozatokkal egylitt 14 féle Bravais racs van.

Szabalyos (kobos) rendszer

egyszeri kobos térben kdzéppontos kobos feliileten kozéppontos
(t.k.k) kobos (fk.k)

Egyszerii kobos kristalyra (az atomok az oldalél kozepén érintkeznek)

a=2r
Atomsugar és az elemi cellahoz tartoz6 atomok szama: N 8 1
=g =

Térkitoltési tényezd

V, az elemi cellahoztartoz6 atomok térfogata

T'=-—2
V. az elemi cella térfogata
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Sikkitoltési tényezo:

T A,  asikelematomok altal elfoglalt teriilete

A azelemicelldhoz tartozo sikelemterilete

A, =4*p’r/4=r'x

A=da*
Ts_ﬁ_z
47 4

Vonalkitoltési tényezo:

az atomok altal elfoglalt vonalhossz

T = L =
L vonalszakasz hossza

Koordinaciés szam (K): tetszOleges atomtdl egyenld tavolsagra 1évé legkdzelebbi
szomszédok szama, adott esetben ez 6.

Sikok és iranyok a racsban
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Sik megadasa

(r-r,)n=0
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Tengelymetszékes formaban felirva —+ Z +—=1
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Ebbdl kiindulva William H. Miller 1839-ben javasolta a Miller-indexek alkalmazasat:

1. A sikot, ha kell parhuzamos eltolassal, olyan helyzetbe hozzuk, hogy ne menjen at
a koordinata rendszer origdjan.
2. A sikok tengelymetszeteinek meghatarozasa, ezek rendre a,b,c

3. K= l, k'= %, I'= 1 kiszamitasa, ezek a mennyiségek altalaban tort értékek
a c

4. Megfeleléen valasztott egész szadmmal szorozva, az indexekre tovabb nem
egyszeriisithetd egész szamok adodnak: h=gh', k=qk',l=ql", amiket Miller
indexeknek neveziink (4,k,1).

A Miller index nem egy sikra, hanem egymassal parhuzamos sikseregre vonatkozik.

A negativ jel megadasa a szam fol6tt torténik (h/?l ) Fontos: (hkl)=—1%*(hkl).

Neéhany példa a Miller indexekre kobos rendszerben:

v
v
v

(100) (111) (110)

N 7

v
v

v

(211) (012) (170)

Kristalytanilag egyenértékii siksereg csalad jelolése: {hkl}
{100} = (100) +(010) +(001)



Miller indexek a hexagonalis racsban

Elegendd lenne harom index, de altalanos a négy tengely hasznalata, emiatt egy ijabb
index bevezetésére volt sziikség, ami azonban nem fiiggetlen a tobbitdl

h+k=—i
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Kristalytani iranyok jelolése
1. Az adott iranyt jelold vektort onmagaval parhuzamosan ugy toljuk el, hogy
végpontja a koordinata-rendszer origdjaba essen.
2. Az iranyvektor komponenseit ugy allapitjuk meg, hogy a keletkezett szamharmas
a legkisebb egész szdmokbal alljon.

3. Az irany Miller indexei ezek alapjan [uvw]
Az iranyok meghatarozasakor is hasznaljuk a negativ szdmot, amelyet ezuttal is a szdm
fo1¢ frunk: [uvw]
Az iranyok Miller indexei sem csak egy konkrét irdnyra, hanem egymassal parhuzamos
iranyok Osszességére vonatkoznak, ezek kristalytanilag egyenértékiiek. Az 0Osszes
egyenértékli irany sereg megadasara egyezményes jelként hegyes zarojeleket
alkalmazunk: <uvw>.

Példaul:  (100) =[100]+[010]+[001]+[ 100 |+[ 010 |+[ 00T ]



Iranyok a kobos rendszerben

Iranyok a hexagondalis rendszerben

4 tengely hasznalata esetében 4 indexes iranyindex hasznalhat6 [U VT W] , U+V=-T,

a kapcsolat a kiilonb6z6é megadasi médok kozott:

u=U-T,v=V-T,w=W




Hézagok a kristalyracsban
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Oktaéderes racshézagok tkk racsban Tetraéderes racshézagok tkk racsban

Az oktaéderes racshézagok a kocka oldallapjainak a kozepén, valamint a kockaél
kozepén talalhatok (6/2+12/4=6db)

az (100) irany mentén 2r+2r, =a — r,/r=0.155
Tetraéderes racshézagok az {100} sikokon az 1/4, 1/2, 0 tipusu pozicidkban

talalhatok (24/2=12 db). A (210) irany mentén r, /r =0.291
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Oktaéderes racshézagok fkk racsban Tetraéderes racshézagok fkk racsban

Az oktaéderes racshézagok a kocka kdzepén, valamint a kockaél kdzepén talalhatok
(1+12/4=4db) az {100} sikokban.

Az <100> irany mentén 2r +2r, =a — r,/r=0.414

Tetraéderes racshézagok az 1/4, 1/4, 1/4 tipust pozicidokban talalhatok (8 db),
r, /r=0.225



Az atomokkal legstiriibben rakott atomsikok elhelyezkedése:

Fkk rendszer eset¢ben (ABC,ABC,ABC...)
Hexagonalis rendszer esetében (AB,AB,AB...)
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Egymassal szomszédos kristalytani sikok tavolsaga:

Kobdos rendszerben:

hexagonalis rendszerben:




Két egymast metszd sik (hkl,), (hk,l,) dltal bezart szog (kobds rendszerben):

Felhasznalva azt a torvényszeriséget, hogy valamely sik normalvektoranak Miller
indexe megegyezik ugyanezen sik Miller indexével, a szog az aldbbi Gsszefiiggéssel
szamithato ki:

nn, hh, +kk, +11,
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Valamely kristalytani irdnnyal parhuzamos sikok Osszességét zonanak nevezziik.
Legegyszertibb a zonat nyitott konyvnek elképzelni, ahol a konyvlapok a sikok, a
konyv gerince a zonatengely, ami a sikok k6z0s metszésvonala. A zonatengely és a

hozzatartozo sikok kozott egyszerti dsszefiiggés all fenn: Barmely [uvw] kristalytani

irany benne fekszik egy (/kl) sikban akkor, ha a zonatengely és a sik normalisanak

skalaris szorzata zérus.

hu+kv+lw=0



