Kristalyszerkezetek €s vizsgalatuk

Az anyagok tulajdonsagait atomjaik fajtdja, kémiai kotésiik jellege és kristalyszerkezete egylittesen
hatarozza meg.

A fentiekre a szén egy tipikus példa. A tiszta szén gyémant vagy grafit vagy fullerén formajaban
kristalyosodik. A gyémant a legkeményebb anyag, a MOHS féle keménységi skala 10-es fokozata.
Rugalmassagi modulusza, szakitdszilardsdga nagy, rideg (ezt ékszerészeti munkaknal ki is
hasznaljak, hasitjadk), optikailag tiszta, szintelen, atlatsz6. Elektromosan szigeteld, a
hévezetdképessége jo, koriilbeliil 6tszorose a rézének. A gyémantban minden szénatomot négy
szomszédos szénatom vesz koriil. (1asd a késébbiekben részletesen)

A grafit lagy asvany, ezt lemezes szerkezetének kdszOnhetd, mely terhelés hatdsira konnyen
elcsuszik. A lemezek iranyara merdlegesen ez a szilardsag sokkal nagyobb. Elektromosan vezetd,
optikailag nem atlatszd, szine fekete vagy sziirke.

Az idedlis kristaly a térben ismétlédé azonos szerkezeti elemekbdl all. A legegyszeriibb
kristalyokban a szerkezeti elemek egysége maga az atom. Mas kristalyokban ez az egység tobb
atombol vagy molekulabol tevddik dssze.

A kristalytan irja le az anyagot felépitd bazisok (atomok, ionok, gyokok, molekulak) térbeli
elhelyezkedését. A térbeli rendnek a leirasat matematikai modell segitségével, a térrdaccsal adjuk
meg. A térracs kiterjedés nélkiili pontok (racspontok) szabalyos, végtelen kiterjedésli rendje a
térben.

A tényleges kristalyhoz ugy jutunk, hogy minden racsponthoz atom(ok)bol allo6 anyagi bazist
rendeliink.

térracs +bazis= kristaly

A racspontokhoz tartoz6 atomi bazisok mindegyike azonos Osszetételll, szerkezetii és iranyitottsagu.
A térréacs racspontjainak elrendezddésére a sikban a 0.1 dbran mutatunk példat

0.1 abra
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A térracsra az alabbi 6sszefiiggés adhato meg:

r= r0+nial+njaz+nka3
ahol n;j, nj, ng tetszOleges egész szamok, (0 és negativ is)
ay, ap, a3 transzlacios vektorok

Azok a transzlacids vektorok, melyek két racspontot kdtnek 0ssze, a transzlacids egységvektorok.
Az egy pontbdl kiinduld transzlacios egységvektorok a térben egy hatoldalti hasabot hataroznak
meg, ezek a racs elemi cellai. A transzlacidés vektorok tetszOleges megvalasztasaval mindossze
hétféle eltérd térracs adhatd meg.

Bravais kimutatta, hogy az elemi cellak némelyikében a sarkokon kiviil a feliiletek vagy a tératlok
kozéppontjaban is lehetnek racspontok. Ennek figyelembevételével 6sszesen 14 kiilonbozo elemi
cella Iétezik, a hozzéjuk tartozo térracsok képezik a 14 BRAVAIS-racsot.

Réesrendszer megnevezése A tengelyeken mért tavolsagok A tengelyek altal bezart szogek
a,,a,,d, a, B,y

Kobos a, =a, =a, a=LF=y=90
Tetragonalis a, =a, #a, a=LF=y=90
Hexagonalis a, =a, #a, a=L=90"=y=120°
Ortorombos a, #a, #a, a=LF=y=90
Romboéderes a, =a, =a, a=LF=y+90

Monoklin a, #a, *a, a=y=90"# ﬂ

Triklin a, #a, *a, o+ 'B =y #90°
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A kristadlytanban a végtelennek feltételezett térracsban az egyes sikoknak és iranyoknak van
szerepiik, bizonyos iranyok és sikok a mérnoki gyakorlatban fontos tulajdonsagok hordozoi. Ezek
megadasara tobb matematikai (geometriai lehet6ség) van. A kristalytani sikok és irdnyok egyszerii
megadasi mddja a Miller index, melyet William H. Miller 1839-ben javasolt.

A sikot, ha kell parhuzamos eltoldssal olyan helyzetbe hozzuk, hogy ne menjen at a
koordinatarendszer origdjan.

1. A sikok tengelymetszeteinek a meghatarozésa, ezek rendre a,b,c

. . 1 1 1 .
2. Képezziik ezen tengelymetszetek reciprokait: h'=—, k' =2 ["=— ezek a mennyiségek
a

c
altalaban tort értékek

3. Megfelelden valasztott egész szammal (a nevezdk legkisebb kozds tobbszordsével) g-val
szorozva az indexekre tovabb nem egyszerlsithetd egész szdmok adddnak
h=qgh',k=qk',l=ql", amit Miller indexeknek neveziink, gombojii zarodjellel jeldljik
(h,k,1).

A Miller index nem egy sikra, hanem egymadssal parhuzamos sikseregre vonatkozik. A negativ jel
megadasa (hH ) , a normalis jellegb6l adodoan (hkl)=—1%*(hki)

Kristalytanilag egyenértékii siksereg csalad jeldlésére kapcsos zardjelet hasznalunk: {hkl }

{100} = (100)+ (010)+ (001).....

Néhany példa sikok Miller indexeire a kobds rendszerben:

v
v
v

(100) (111) (110)

v
v

v

(211) (012) (170)
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Kristalytani irdnyok jeldlése szintén a Miller indexeket hasznalhatjuk:
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 szdmhdrmas a
legkisebb egész szamokbol alljon
3. Azirany Miller indexe ezek alapjan ,,szogletes” zardjellel jelolve [uvw]

Az irdnyok meghatarozasakor is hasznaljuk a negativ szdmot, amelynek jelolése [qu]

Az irdnyok megadasai sem csak egy konkrét irdnyra, hanem egymassal parhuzamos irdnyok
Osszességére vonatkoznak. A kristalytanilag egyenértékli irdny seregek megadasara ,nyilazott”

zardjelet hasznalva <uvw> .

Példaul (100) =[100]+[010]+[001]+[ T00 |+[0T0]+[00T] ......

A sik Miller indexe egyben a sik normalisa is, az irany Miller indexe egyben iranyvektora is (de
altalaban nem egységvektor). A Miller indexszekkel, mint vektorokkal kiszdmithatd két sik hajlasi
szoge és meghatarozhatd metszésvonaluk, valamint a parhuzamos sikok tavolsaga, két irany -, sik
¢s irany hajlasszoge.
Egymassal szomszédos kristalytani sikok tavolsaga:

a

NSRS b

kobos rendszerben: d =

A racsrendszerek fobb jellemz6i:

Koordinécios szdm ( a racsban 1évd atom legkdzelebbi szomszédjainak szama)
A racsparaméter és az atomatmérd kapcsolata

Atomok szama a racsban

A térkitoltési tényezo

Legnagyobb iires hely nagysaga és helye a racsban

Legstirlibb illeszkedésii sikok és iranyok (csuszasi rendszerek)

A

A fenti jellemzdket a leggyakoribb racsrendszerekre a kovetkezd tdblazatban mutatjuk be. A
gyémantracsot kiilon is targyaljuk.
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LEGGYAKORIBB KRISTALYSZERKEZETEK

L . Koordinacios o+, | Atomok szama 1.1 | Legnagyobb Legszorosabb
Récstipus Fémek . Atomatmérd . Térkitoltés -Enagy -5 .
szam a racsban tires hely illeszkedések
Primitiv kobos
. 0,73 a {100}
Polonium 6 a ! 0,52 a racs kozepén <100>
Térkodzepes kobos
Li, Na, K, Ba,V 0252
i, Na, K, Ba,V.
Nb, Cr, Ta, Mo, 8 R 2 0.68 L o
W, BTi, oFe, aFe 2 37 0 helyen
Lapkdzepes kobos
e 0,293 a
Cu, Au, Ag, Al aZIOO'és
u, u, ga s — ;
Th, Pb, yFe,Ni, 12 R 4 0.74 2 ARRY
2 az <110>
Pd, Rn, Ir, Pt
111 helyen
222 Y
A gyémantracs felépitése: egy feliileten
C. Si. Ge, aSn 4 . ﬁ ] 034 kozéppontos racsban egy - aeli
4 tetraéder csucspontjaiban még négy db
atom helyezkedik el.
Legsiiriibb
hexagonalis a
0,235a
Be, Mg, Zn, Cd, 0001
. 12 c _ 6 0.74 .
aTi —=1,63 a tetraéderes [1120]
a helyeken =
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C gyémant

Felépitése : a celldja két szabalyos lapcentralt cellabol vezethetd le, amelyeket a tératlo 'i-ével
egymasba toltak, igy a szénatomok a szabalyos lapcentralt cella csucsain , lapkdzépen és a valtozo
térnyolcadok kdzepén helyezkednek el.
A gyémantracs legfontosabb jellemzdi:

Racsallando: a=3.56 A

Koordinacios szam: 4
Ko6tési mod: tetraéderes:
Atomkoordinatak:
0 0 0
0 0 1 0 172 12
1 0 0 12 0 12 1/4 3/4 1/4
0 1 0 12 12 0 1/4 1/4 3/4
0 1 1 1 12 12 3/4 3/4 3/4
1 1 0 12 12 1 3/4 1/4 1/4
1 0 1 12 1 112
1 1 1
Atomszam: 8/8+6/2+4=8

A gyémant kristalyrdcsban tehat minden szénatomot tetraéderesen 4 szénatom vesz koriil. A
szomszédos szénatomok tivolsiga a kotésiranyban 1,54 A. A gyémant leggyakoribb és
legtipikusabb novekedési alakja, kristalyformaja az oktaéderes lap. Ugyancsak az oktaéderes lap
szerint kovetkezik be a gyémant kitlin hasadésa is, aminek a gyémant csiszolds technik4janak van
nagy jelentdsége.

A gyémantot természetes allapotban banyasszak €s mesterségesen is eldallitjak. Az ékszergyémant
egykristaly, a szintetikus nem.



A gyémant f6 ipari felhasznalasi teriilete a forgacsoloszerszdmok, csiszold, kdszorlianyagok.
Ujabban eredményesen alkalmazzak feliileti bevonatként is.
Gyémant tipust szerkezete van az elemek koziil a Si-nek, a Ge-nek és az aSn-nek.

Realis racsok, racshibak

Kristalyhibanak nevezziik a kristalyracs barmiféle eltérését a tokéletesen periodikus racstdl vagy
szerkezettol. A valodi kristalyok valamiféleképp mindig tokéletlenek. Szamos fontos tulajdonsag
legalabb annyira befolyasolhaté a racshibdk altal, mint az alapkristaly tulajdonsdgaival. Néhany
félvezetd vezetOképessége teljesen a nyomelemnyi mennyiségli kémiai szennyezésektdl ered. A

racshibaktol szarmazik sok kristaly szine is. A hibak igen nagymértékben meggyorsitjak az atomok

e ey

Pontszeri racshibak

Ures racshelyek

A kémiai szennyezések, a vakanciak (ilires racshelyek) és a nem szabalyos racshelyeken
elhelyezkedd folos atomok mind ponthibak. Az Gtvozeteket igen siiri ponthibas kristalynak
tekinthetjiik. Termikus egyensulyban az egyébként tokéletes kristalyban mindig 1étezik bizonyos
szam vakancia, mivel a szerkezet rendezetlensége ndveli az entrépiat. Szorosan illeszkedd
szerkezetli fémekben az lires racshelyek részaranya kozvetleniil az olvadaspont alatti hdmérsékleten
10°...10", az atmeneti fémek igen kemény karbidjaiban (pl. TiC-ban) azonban az egyik

komponens vakancidinak részaranya akar 50% is lehet.

Wagner-Schottky-féle racshiba. Egy atom vagy ion hidnya, mely a kristaly hataran keletkezik, és
diffizié révén keriil a kristadly belsejébe. Az iires racshelyek és az interszticidos atomokra
vonatkozoan termodinamikai megfontoldsokkal bizonyithatd, hogy koncentracidjuk a

hémérséklettel exponencialisan no:

n = N exp(-Ep/2kgT)

ahol N az atomok szdma, n az lires helyek szdma (N>>n), exp(-Ep/2kgT) a Boltzmann
tényezdvel aranyos, ahol Ep az atomnak a kristaly belsejében lévé racshelyrdl a feliileti racshelyre
val6 tdvozasahoz sziikséges energia nagysaga.
A hémérséklet csokkenésével csokken a vakanciastriiség. Ha a kristalyt a ndvesztés utan hirtelen
lehtitjiik, akkor a tényleges vakanciasiiriség nagyobb lesz az egyensulyi érténél. Igy az iires

racshelyek ,,befagynak”.
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Frenkel féle racshiba. Egy atom a racsban termikus mozgasa soran olyan nagy energiara is szert
tehet, hogy helyét elhagyja, egyidejiileg egy lires racshely és egy interszticidos (sajat) atom
keletkezik.

n = (NN’)"? exp(-E/2kpT)
ahol N a racshelyek szdma, ahol N’ az intersticios helyek szdma, n a Frenkel hibdk szdma
(N>>n és N’>>n), E; az ahhoz sziikséges energia, hogy az atom a racshelyrdl az intersticios helyre

kertiiljon.

Fémekben e kettds hiba keletkezéséhez olyan nagy energiara van sziikség, hogy létrejottiik kis
valoszinliségii. Jelentds szamu lires racshely és interszticios sajat atom johet létre nagyenergiaju
radioaktiv részecskék (pl. neutronok) becsapddasakor.

(tiszta alkali- halogenidekben a Schottky-hibak, eziist halogenidekben viszont altaldban a Frenkel —
hibak fordulnak eld.

Idegen atomok a racsban: interszticios és szubsztitucios otvozetek
Diszlokaciok

A kristalyos szilard anyagok képlékeny mechanikai tulajdonsagait a diszlokéaciok elmélete alapjan
adhatjuk meg. Mig a rugalmas tulajdonsagok reverzibilis folyamatokkal fliggnek 0ssze, addig a
képlékeny tulajdonsdgok irreverzibilis deformacioval kapcsolatosak. Valojaban az egykristalyok
nagyon konnyen képlékeny alakvaltozasra késztethetok. A tiszta aluminiumkristalyok 107 koriili
deformacioikig rugalmasak (kovetik a Hook torvényt), felette marado alakvaltozast szenvednek. A
tokéletes kristalyok rugalmassagi hatarara az elméleti becslések alapjan a mérhetd értékek 10°...10"
szerese adodott. Ez a nagy kiilonbség a valodi kristalyokban talalhato specidlis racshibaknak, a
diszlokacioknak koszonhetjiik. A diszlokéaciook fogalmat Prandtl és Dehlinger vezette be. Az a
gondolat, hogy a cstszas diszlokaciok mozgasaval terjed, valamivel kés6bb, 1934-ben egymadstol
fiiggetleniil Taylor, Orowan és Polanyi ismertette. Tobbfajta diszlokacio ismeretes. A tovabbiakban
az ¢ldiszlokacioval és a csavardiszlokacioval foglalkozunk.

Ha a kristalyt térfogatanak egy részét deformaljuk, az elcsuszott és a csiszdsmentes tartomanyok
kozti hatart nevezziik diszlokacionak. Az éldiszlokécio esetén az elmozdulds irdnya merdleges a
diszlokaci6 iranyara, csavardiszlokacional parhuzamos.

A diszlokacid mozgésahoz sziikséges fesziiltség meglehetdsen kicsi, ha a kristalybeli kotési erdk
nem tilsagosan iranyfiiggdk. A diszlokaciok igen képlékennyé tehetik a kristalyokat, athaladasuk a
kristalyon a kristaly egy részének cstszasi elmozdulasaval egyenértékii. A kristalybeli €éldiszlokacid
elmozdulasa a szOnyegen haladd ranc vagy redé mozgasara emlékeztet: a rdnc maga konnyebben

mozog, mint maga a szényeg.
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Amikor a csuszasi sik egyik oldalan 1évé atomok elmozdulnak a masik oldalon 1évé atomokhoz
képest, akkor a csuszési sikban fekvd atomok egyes szomszédai vonzzak, mas szomszédai pedig

taszitjak.

Csavardiszlokaciot kapunk, ha a kristalyt képzeletben bevagjuk majd a vagasi széleket egymastol 1
atomnyi tdvolsaggal-parhuzamosan elcsusztatjuk, a csavardiszlokaciok a szomszédos atomi sikokat

spiralfeliiletté egyesitik, innen szdrmazik neviik.

Burgers feltételezte, hogy a szomszédos krisztallitok vagy szemcsék kisszogili szemcsehatarai
diszlokaciosorokbol  allnak. A kisérletek  igazoltdk e  modell  hasznalhatosagat.
Elektronmikroszkdéppal a szemcsehatar menti diszlokacideloszlas jol megfigyelhetd. A

crer

szemben, mint a tokéletes kristalyok.

A diszlokacidk és a ponthibak a f6los atomfélsik maszéasat (kiszasat) eredményezi, azaz a csliszasi

iranyra merdlegesen mozog.

A diszlokaciostirliség-mérések jellegzetes eredményei szerint a képlékeny deformacié a 108
diszlokacio/cm?2 értékroél 1011-re, azaz 1000 szeresére noveli a diszlokaciostiriiséget. (Eszerint egy
100 atomnyi €élhosszisagu négyzeten koriilbeliil egy diszlokaci6é halad at). A diszlokacidsiirliség

novekedés mechanizmusat a Frank-Read forrasok miikodésével magyarazhatjuk.

A diszlokaciok hatassal vannak a kristalyosodasra is. Kis tultelitettségli folyadékbol kristalyositva a

kristalyosodasi sebesség tobbszorose az idealis kristalyra kiszamitottnal.
Feliiletszerii hibak

- szemcsehatarok

- szubszemcsehatarok

- fazishatarok (koherens és inkoherens)
- rétegezddési hibak

- ikresedés, ikersikok
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