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Pevné latky

Latky podle skupenstvi:
1. Plyny

2. Kapaliny

3. Pevné latky

4. (Plazma)

Pevné latky:

5. Krystalické

6. Polykrystalické
7. Amorfni

krystal SiO,, trigonalni krystalova soustava, tvrdost 7.



Krystalova mrizka

|dealni krystal = periodické opakovani skupiny atomd (motivu, baze)
Mrizka = mnozina bodU (abstraktni), ke kterym je baze vazana
Mr¥izka je definovana elementarni bunkou a translacnimi vektory a,,
a,, a,, takZe pri posunuti z polohy r do polohy r’ vypada krystal stejné

, — 7 v’
r'=r+n,a, +n,a,+n,,(n cela cisla)

Simple Hexagonal Unit Cell

Conventional Cell Primitive Cell

® Cl el b Primitive cell accounts for one
- - third of a conventional cell




Krystalova mrizka
Objem elementarni buriky v 3D protoru je dan a,(a,xa,)

Nejmensi mozny objem ma primitivni burika

V primitivni bunce je alespon jeden mrizkovy bod
primitivni translacni vektory, primitivni baze — transla¢ni vektory
mrizky T=n.a,+n,a,+na,(n=0,+1,+2 ..;i=1,2,3)



A4V A" 4

Konstrukce krystalové mrizky

1. Volba primitivnich translacnich vektort a,, a,, a;; velikost vektor( a Ghly mezi nimi jsou

libovolné.
2. Vyneseme vsechny translacni vektory mrize T,=n,a,+n,a,+n,a, ,n=(n,n,,n,), n=0,21,:2,...

napr. T, = T—1,1,1 =-a,+a,+a, , T,= T3,1,o =3a,+a, , T;= T2,1,-1 =2a,+a, - a,
— Geometricka mriz ie tvorena koncovvmi bodyv véech transla¢nich vektora T



Elementarni a primitivni bunka

Kubicka plosné centrovana (FCC) elementarni
Hexagonalni elementarni burika a-Fe,O, (vlevo) a trigonalni burika diamantu (nahore) a primitivni bazové

(romboedricka, kosoctvereénd) primitivni buiika (vpravo) vektory a dva atomy primitivni baze (dole)

Phys. Rev. B 69 (2004) 165107 http://www.iue.tuwien.ac.at/phd/ungersboeck/diss.html



Priklad - kubicka prostorové

\ A4

centrovana mrizka (FCC)

Baze

Al nebo Cu, Pb C nebo Si, Ge, Sn GaAs nebo GaP, InSb, ZnS NaCl nebo KCI



Krystalografické soustavy

3D prostor - 7 soustav, 14 Bravaisovych mrizek - Ceska terminologie

Soustava Alternativni Pocet jednotlive strany uhly
Ceskv nazev mrizek typy a,b, e a, 3,7
kubicka krvchlova 3 P.I.LF a 90°
tetragonalni ¢tverecna 2 P.1 a., a,c 90°
ortorombicka klencova 4 P.C.ILF a,b, e 90°
trigonalni kosoctvereéna 1 P a oy
hexagonalni Sesterecna 1 P a, a,c 90°, 90°, 120°
monoklinicka jednoklonna 2 P, C a,b, e 90°, 3. 90°
triklinicka trojklonna 1 P a,b, e a, 3,7

Kubicka mrizka: prosta mrizka (P = SC), prostorové centrovana (I =
BCC) a plosné centrovana (F = FCC). Ortorombicka mfrizka: navic
bazalné centrovana varianta (C).



Krystalografické soustavy

Symetrie u krystalografickych soustav

Tabulka 19.1:

Sedm

krystalografickych soustav

Soustava Minimalni symetrie

triklinicka Zadna, resp. identita

monoklinickd  jedna osa C, nebo jedna
rovina symetrie

ortorombicka tfi navzajem kolmé osy
¢

romboedricka  jedna osa C;

(trigonalni)

tetragonalni jedna osa C,

hexagonalni Jedna osa Cg
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Krystalografické soustavy

2D prostor - 5 mrizek, 17 prostorovych grup
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Indexy krystalovych rovin

Millerovy indexy = konvence pro ozna¢eni sméru a rovin v

krystalografii

(100)

Notace Vyznam
(hEl) rovina
{hkl} ekvivalentni rovina
(hkl] Smeér
(hkl) ekvivalentni smér

Priklad , konstrukce® indext: priseciky s
osami (3,2,2)— (%,%, %) — index (233)

Obr. 1.5: Rovina ekvivalentni s rovinou (233).



Millerovy indexy

Konvence pro oznaceni sméru a rovin v krystalografii

(a) (b)

Nékteré roviny, které prochazeji body pravouhlé mrizky, a jejich oznaceni Millerovymi indexy (hkl):
(a) (110), (b) (230), (c) (), (d) (010)

e
g ¢ g N

(110) (100) (111)

Nékolik typickych rovin zakreslenych do trojrozmérného prostoru a jejich Millerovy indexy. 0 znaci
rovinu, ktera je rovnobézna s korespondujici osou. Indexovani muze byt pouzito i pro nepravouhlé osy.



Krystalova struktura prvku
* Konkrétni priklady, napr.
* http://www.xray.cz/kurs/struktury prvky.htm

 Méd (Cu): kubicka plosné centrovand soustava
(FCC), primitivni bunka Cu (elementarni Cu,)

3%

* Cesium (Cs): kubicka prostorové centrovana
soustava (BCC), primitivni burika Cs (elem. Cs,)


http://www.xray.cz/kurs/struktury_prvky.htm

Krystalova struktura prvku

1A ITA ImMA IVA VA VIA VIIA VIIIA

H He
HCP HCP
3.75 3.57
6.12 5.83

Li Be N 0] F
BCC || HCP cubic || cmplx.
3.491 2.27 5.66

3.59 (Ny)

Na Mg P 8 Cl
BCC || HCP cmplx. || emplx. || emplx.
4.225 g%: B IvB VB VIB VIIB VIII B IB (CL)

K Sc Ti v or Mn Fe Se Br
BCC HCP || HCP || BCC || BCC || eubic || BCC diam, hex. || cmplx.
5225 3.31 2.95 3.03 2.88 ||emplx. || 2.87 5.658 chains || (Bry)

527 4.68

Rb Y AT Nb Mo Te Ru Sn (@) Te 1
BCC HCP || HCP || BCC || BCC (| HCP || HCP diam. hex. || cmplx.
5.585 3.65 3.23 330 315 2.74 271 6.49 chains

e 5.15 440 428

Cs Ba La Hf Ta w Re Os Po At Rn
BCC || BCC hex. HCP || BCC || BCC (| HCP || HCP SC
6.045 || 5.02 3.77 3.19 3.30 3.16 2.76 2.74 3.34

ABAC || 5.05 4.46 4.32
Fr Ra Rf Db
SC BCC HCP || diam. || tetr hex. emplx.

MFizkové parametry a, pfipadné c jsou uvedeny v A (1 A =10-1° m)



Polarni krystalové struktury

* Chlorid sodny (NaCl): kubicka plosné centrovana
soustava, primitivni bunka NaCl (elementarni Na,cl,)

* Chlorid cesny (CsCl): kubicka prostorové
centrovana soustava (BCC), primitivni bunka CsCl



Polarni krystalové struktury

e Sfalerit - kubicka modifikace sulfidu zine¢natého
(ZnS), typicka struktura binarnich polovodicd,
napr. GaAs, InP, CdTe, ..., primitivni bunka ZnS

* Wurtzit - hexagonalni modifikace (ZnS),

primitivni bun

* Stejné chemic

Ka Zn,S,

ké sloZeni-jiné faze (konformery)



lontové krystaly soli

* Typickym prikladem jsou soli jako NaCl, LiF, CsCl

* Krystal vznika pravidelnym stridanim kladnych
kationtu a zapornych aniontu, které se
elektrostaticky pritahuji

e P} NaCl Eyon= (7.9+3.6—-5.1) eV = 6.4 eV




Kovalentni krystaly

* Typickym prikladem jsou krystaly prvku ze IV.
skupiny prvkd periodické tabulky jako C (v
krystalu diamantu), Si, Ge.

* Prvky maji ¢tyri valencni elektrony, které
vytvareji kovalentni vazby maximalné se ctyrmi
sousednimi atomy. DUvod: vyménna interakce

* Vazby jsou usporadany geometricky do
tetraedru




Kovalentni krystaly

* Podil iontové a kovalentni vazby u typickych krystalu

[

v Si 0.00 I I
v Ge 0.00 I I

IVIV ] SiC 0.18 | I
t mp 0.42 | |

LV InAs 0.30 I I
InSb 0.32 | I

v GaAs 0.31 I I

1 MgO 0.84 |

MgS 0.79 [

MgSe 0.79 B

II-VI CdS 0.69 e |
CdTe 0.67 I |

Zn0O 0.62 Y |

{ ZnS 0.62 e |

! RbE 0.96 |

NaCl 0.94 |

LiF 0.92 |

VI AgCl 0.86 |
AgBr 0.85 [ —

| Agl 0.77 e —



Kovoveé krystaly

* VétsSina prvku periodické tabulky vytvari kovové krystaly -
alkalické kovy (Na), kovy alkalickych zemin (Ca),
prechodové kovy (Fe, Pt, Cu, Au) a kovy pod diagonalou
( AI’ Pb) IA IA A IVA VA VIA VIA VIIA

H He
Li Be B C N O F Ne
Na Mg  mIB IVB VB VIB VIB VIIIB IB IIB | Al Si P 5 C1 Ar

K Ca Sc Ti v Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr

Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te I Xe

Cs Ba La Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg T1 Pb Bi Po At Rn

Fr Ra Ac Rf Db Sg Bh Hs

alkalické kovy kovy alkalickych zemin || pfechodové kovy || kovy pod diagondlou

polokovy nekovy halogenidy vzacné plyny

* Krystal je tvoren modifikaci elektronové struktury, kdy se
z atomarnich hladin tvori vodivostni pasy



Kovoveé krystaly

* Nejjednodussi popis elektronové struktury pomoci tzv.
modelu volnych elektront (elektronovy plyn)

* Typicka mrizka: FCC, HCP, BCC
* BCC Zelezo

il

Cubic body centered (bcc) Cubic face centered (fec) Hexagonal

Fe, V, Nb, Cr Al, Ni, Ag, Cu, Au Ti, Zn, Mg, Cd




Krystaly s vodikovou vazbou

* Vodikové mustky mezi dvéma atomy s vazebnou energii =
0.1eV

vodikova vazba u dimeru vody Rentgenova difrakce na B-DNA a vysvétleni” ©



Vazba inertnich plynu

Typické priklady Ne, Ar, Kr
Uzavrené elektronové slupky

Rozlozeni naboje elektronu volného atomu je zcela
kulové symetrické

Sily okolo atomu kulové symetrické

Vytvari krystaly vazané van der Waalsovou
interakci (indukovany dipol- indukovany dip6l)
Struktura tzv. nejtésnéj§|' usporadani kouli (fcc, hcp)

Pr.: krystal argonu, T,. . =84 K, E,_, =0,08eV, E__
15,76 eV

Y " tani



* Faktor zaplnéni = Obiem atomd
Objem bunky

Atomic Packing Factor (APF)

cloese-packed

directions:
length = 4R
=2 a

Coordination
Number =12

containa 6 x1/2+ 8 x 1/8 = datoms/unit cell

Koordinacni Cislo 12

atoms

unit cell
APF =

H.ﬂ.

4 _
— m(2a/4)3 |=—
3

volume

atom

3

e

volume

unit cell

APF=0.74 for FCC and HCP



Dalsi slabé vazané krystaly
* Disperzni interakce AR A
e CO,,CS,,CH SdEdd
2 Call AR
P




Krystaly S vice typy vazeb

d(C-C) = 1,4 A, d(roviny) = 3,4 A

Dichalkogenity kovu MX,

napf. M = Mo, W, Ta, Nb, Ni
X=35, Se, Te




Grafen = jedna vrstva grafitu, tvorena atomy
uhliku v hexagonalni mrizce.

Kazdy atom uhliku ma 3 kovalentni vazby sp® v
roviné (o-vazby).

Zbyvaijici p_z orbital je kolmy k roviné a vytvari
delokalizovany rt-systém, ktery je zodpovédny
za elektrickou vodivost.

Strukturu Ize popsat jako dvé podmfrizky (A a
B) - kazdy atom typu A ma sousedy typu B. V
primitivni bunce tedy musi byt minimalné 2
atomy.

Diky této symetrii vznikaji v elektronové
strukture tzv. Diracovy kuzely v K a K* bodech
Brillouinovy zény. 2 tipy kuzeli = symetrie C3!

Zajimavost: Diky své dvoupodmfrizkové
symetrii a lineadrni disperzi elektron(l se grafen
chova, jako by se elektrony pohybovaly bez
hmotnosti - , relativisticky“ (Diracovy
fermiony).

(b)



Shrnuti: typy vazeb v krystalech

Van der Waalsova vazba

— Tvofi ji atomy bez volnych valencnich elektront (vzacné plyny), je
velmi slaba

* Kovova vazba
— Tvorena volnymi elektrony sdilenymi od vSech atom (kovy)

* Kovalentni vazba
— Elektrony v dobre definovanych smérovych orbitalech maji silny
prekryv s orbitaly sousednich atomU (polovodice, izolanty)
* |ontova vazba

— Dva typy atomd, jeden rad odevzda valencni elektrony (kladny
iont) a druhy je rad prijima (zaporny iont) (kombinace prvkd I-
VII, 11-VI, and 1lI-V)

Vodikova vazba

— Kdyz je pritomen vodik, chybéjici core elektrony, nizka hmotnost
(biologické systémy, voda-led)
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