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Structures cristallines simples souvent rencontrées

cubique face centrée (fcc = face centered cubic)
cubique centrée (bcc = body centered cubic)

hexagonale (hcp = hexagonal closed packed), ici
diamant (dia)

hex
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La nature des liaisons dans un solide

partie répulsive: générale, origin: principe d’exclusion de Pauli
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distance interatomique, r (distance a 1'équilibre)
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Van der Waals
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Energies cohésives de cristaux formés d’un seul élément

Table 1 Cohesive energies

: Energy required to form separated neutral atoms in their ground electronic
%;8 C?Zeo state from the solid at 0 K at 1 atm. The data were supplied by Prof. Leo ?61 ?11 2174 (2)51 21 5 2\132
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Réseaux de Bravais

réseau de Bravais: ensemble de points R: R=na, +nya, + nz;as

a; vecteurs primitifs, non-situés dans le méme plan, n; € Z

cellule primitive, sa translation remplit exactement I'espace, sans recouvrement

cas spécial d’une cellule primitive: Wigner Seitz

; i
i (Y
Ly

P

en 2D: 5 réseaux de Bravais:

réseau oblique (général)
4 réseaux spéciaux



14 réseaux de Bravais en 3D

les groupes de symétrie de points en 3D demandent 14 réseaux de Bravais:

Table 1 The 14 lattice types in three dimensions

Number of Restrictions on conventional
System lattices cell axes and angles
Triclinie 1 ay # ay ¥ a,
aFB Fy
Monoclinic 9 a, * as ¥ as
a=vy=90°+p8
Orthorhombic 4 a, ¥ ay, # a
Tetragonal 2 a, = a, ¥ ag
a=p8=1y=90°
Cubic 3 a; = ay = ag
Trigonal 1 a, = ay = ay
a=B=1vy<120° # 90°
Hexagonal 1 a, = 4y ¥ a;
a=p=90°
v = 120°

le cristal est formé en ajoutant a chaque point du réseau de Bravais la base



cubique face centrée (fcc — face centered cubic)

le cube est une cellule conventionnelle empilement ABC selon [111]

elle contient 6 x 2 + 8 x 74 = 4 atomes # de premiers voisins 6 dans le plan
(111), 3 au dessus, 3 au dessous, donc 12
c’est le nombre de coordination

X B ,‘\.\ B ,‘!\ B /
\_’/ \__/ \__/

les vecteurs primitifs cellule de Wigner Seitz

N>




hexagonale compacte (hcp — hexagonal closed packed)

deux réseaux de Bravais hexagonaux, empilement ABA selon [001]
. 7 7 7 2 1 1 H H
intercalés et déplacés de ~a, +-a, + ¢ nombre de coordination 12

hcp idéalec=1.633 a




cubique centré (bcc — body centered cubic)

nombre de coordination 8 Cellule de Wigner Seitz
plus proches voisins sont a V3/2 a
deuxiemes voisins sont a a




La structure diamant (dia)

deux réseaux de Bravais fcc nombre de coordination 4
déplacés de ( i i 41) tetragonale — hybridisation sp3

\
—

(000)




Réseau réciproque 1D — 2 exemples pour p(x)

espace direct
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1¢7¢ zone de Brillouin d’un réseau fcc et bee

fcc bcc




Systeme d’indexation pour les plans cristallins

un plan coupe les axes a;, a,, et a; par exemple en 3, 2, 2
: . 11 1
I'inverse de ces chiffres est (5' E’E)

les plus petits nombres entiers avec le méme rapport sont (2,3,3), on parle du plan (233)
Les chiffres hkl s'appellent les indices des Miller

{hkl} référe a tous les plans avec avec une
symétrie équivalente a un plan (hk/)

par exemple {100} signifie les plans (100),
(010), (001)

la direction ha,, ka,, la; s’écrit [hkl]
(hkl) est 'ensemble des directions équiva'lentes a [hkl] |

dans un cristal cubique
la direction [hk/] est |a
normale du plan (hk/)




Diffraction — facteur de forme atomique

fcc avec base

nombre atomique (Z)
K 19
Cl 17
Br 35

Figure 17 Comparison of x-ray reflections from KCI
and KBr powders. In KCI the numbers of electrons
of K* and CI™ ions are equal. The scattering ampli-
tudes flK*) and f(Cl") are almost exactly equal, so
that the crystal looks to x-rays as if it were a
monatomic simple cubic lattice of lattice constant
a/2. Only even integers occur in the reflection indices
when these are based on a cubic lattice of lattice con-
stant a. In KBr the form factor of Br™ is quite differ-
ent to that of K*, and all reflections of the fcc
lattice are present. (Courtesy of R. van Nordstrand.)
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