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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 hex
diamant (dia)



La nature des liaisons dans un solide

partie répulsive: générale, origin: principe d’exclusion de Pauli

partie attractive

ionique, cte de Madelung
covalente
métallique
Van der Waals



Energies cohésives de cristaux formés d’un seul élément



Réseaux de Bravais

réseau de Bravais: ensemble de points R: 𝑹 = 𝑛!𝒂! + 𝑛"𝒂" + 𝑛#𝒂#
ai vecteurs primitifs, non-situés dans le même plan, 𝑛$ ∈ ℤ

cellule primitive, sa translation remplit exactement l’espace, sans recouvrement 
cas spécial d’une cellule primitive: Wigner Seitz

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: 

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



le cube est une cellule conventionnelle
elle contient 6 x ½ + 8 x ¼ = 4 atomes

cubique face centrée (fcc – face centered cubic)
empilement ABC selon [111]
# de premiers voisins 6 dans le plan 
(111), 3 au dessus, 3 au dessous, donc 12
c’est le nombre de coordination

les vecteurs primitifs cellule de Wigner Seitz



deux réseaux de Bravais hexagonaux, 
intercalés et déplacés de "
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hexagonale compacte (hcp – hexagonal closed packed)
empilement ABA selon [001]
nombre de coordination 12

hcp idéale c = 1.633 a



cubique centré (bcc – body centered cubic)

nombre de coordination 8
plus proches voisins sont à √3/2 a
deuxièmes voisins sont à a

Cellule de Wigner Seitz



deux réseaux de Bravais fcc
déplacés de ( !
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La structure diamant (dia)

nombre de coordination 4
tetragonale – hybridisation sp3



espace direct

Réseau réciproque 1D – 2 exemples pour r(x) 

espace réciproque
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1ère zone de Brillouin d’un réseau fcc et bcc

fcc bcc



Système d’indexation pour les plans cristallins
un plan coupe les axes a1, a2, et a3 par exemple en 3, 2, 2
l’inverse de ces chiffres est !
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les plus petits nombres entiers avec le même rapport sont (2,3,3), on parle du plan (233)

Les chiffres hkl s’appellent les indices des Miller

la direction ha1, ka2, la3 s’écrit [hkl]
ℎ𝑘𝑙 est l’ensemble des directions équivalentes à [hkl]

{hkl} réfère à tous les plans avec avec une 
symétrie équivalente à un plan (hkl)
par exemple {100} signifie les plans (100), 
(010), (001)

dans un cristal cubique
la direction [hkl] est la 
normale du plan (hkl)



Diffraction – facteur de forme atomique 

Kittel

nombre atomique (Z)
K 19 
Cl 17
Br 35

fcc avec base 


