Z;latt Anyagtudomany és Technoldgia Tanszék Hm

MUGEGYETEM 1782

Kristallehre
ideale Kristalle

A A A

2 Jatt Themen der Vorlesung i

MUGEGYETEM 1782

» Wiederholung: Bindungstypen,
Aggregatzustand, Struktur der Festkorper.
» Begriffe der Kristallehre, Systeme,

Bezeichnungen




@att Das Periodensystem

MUEGYETEM 1782

,Zwischen der Eigenschaften der einfachen
Korper, der Typen und Eigenschaften der k
Verbindungen und dem Atomgewicht der =
Elementen ist ein periodischer Zusammenhang”. |
(Mendelejev) 3

Die chemische Elementen kann man auf Grund der
Atomkern und Atomhdillenkonfiguration in eine
periodische Tabelle ordnen. Die Saule der Tabelle zeigen
die Elektronenerfillung der Positionen der
Elektronenschale. Die Elementen im gleichen Saulen
haben dhnlichen Eigenschaften. Die Reihen zeigen die
Anzahl der Elektronenschalen.
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@att Atomare Bindungen

MUEGYETEM 1782

Priméare Bindung: Chemische Bindung mit Ubertragung
bzw. Aufteilung von AuBBenelektronen -
Entstehung einer festen Bindung zwischen
benachbarten Atomen; Beispiele: lonische,
kovalente, metallische Bindung

Sekundare Bindung: Schwache physikalische Bindung,
beruhend auf Ladungsunterschieden ohne
Ubertragung bzw. Aufteilung von Elektronen;
Beispiele: Van der Waals’sche Bindung,
Wasserstoffbrickenbindung

Voraussetzung: Unterschied in der Elektronnegativitat der
Bindungselementen. Die Besetzung der aullere Schalen sind stark
unterschiedlich. Ein Atom gibt das Elektron leicht ab und das
zweite Atom nimmt das Elektron leicht auf. Bei der lonenbindung
die geschlossene Elektronschalen fihren zur besonderen
Stabilitat.
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‘%‘ .%’ ‘ Sprédes Benehmen
typische keramische Bindung

Kation(+) — Anion(-)

Metallische und nicht metallische Ei.
Schlechte W.- und el. Leitfahigkeit
Richtungsunabhangige Eigenschaften
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lonenbindung und A___lmmi___a
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Die benachbarten Atomen geben Elektronen ab, die
paarweise den Raum zwischen den Atomrimpfen
ausfullen (Elektronenbricken). Die Elektronenbricke
kann durch Zufuhr thermischer Energie teilweise
aufgebrochen werden so, dass einzelne Elektronen fir
elektrische Leitung zur Verfiigung stehen.
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egeteilte Eletronen von einem
Karbonatom (oder Si Atom)

e geteilte Elektronen der
Wasserstoffatomen

C: 4 Walenzelektronen sind, H: 1 Walenzelektron ist,
Soll noch 4 e. Soll noch 1 e.

Raumliche Anordnung der
| Z;Iatt kovalenten

Bindung bei vierwertigen Si (oder
C) Atomen




Metellbindung bildet sich, wenn die Elementen die Elektronen von
der auBeren Schale zu einem gesamten Elektronwolke abgeben
kdnnen. Die pozitive Metallionen bilden eine geordnete struktur,
die Kristallstruktur.

» Gute el. und Warmeleitfahigkeit

» Kleine elektrische Widerstand

» GroRe plastische Verformungsvermogen
» Richtungsunabhangige Eigenschaften

Metallionen

Elektropozitives Element: fahig fir
Elektronabgabe

Elektronegatives Element: fahig flr
Elektronaufnahme

Elektronenwolke




@att Schwache physikalische

(Van der Waals) Bindungen

Coulomb Krafte zwischen Atomdipole oder
Molekuldipole. (Permanente Dipolbindung)

—_—
P E—

Induzierte Dipolbindung

Elektrisch symmetrisches Atom oder Molekiil zeitlich polarisiert
wird, und in seiner Umgebung Dipole induziert. z.B.: zwischen H,
und Cl, Molekdle.

Schwachste Bindung
Niedrige Schmelzpunkten
und Siedepunkten

@att Aggregatzustande

Gase: fullen ein Gesamtvolumen aus, was
wesentlich groller als die Summe der
Einzelvolumina der Gasmolekule ist. Die freie
Weglange zwischen den Zusammenstolien
zweier Moleklle ist sehr groR. Die
anziehende Wechselwirkung der Molekulen
ist vernachlassigbar. Form und Volumen ist
veranderlich. Statistisch ungeordnete
Zustand.
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@att Aggregatzustande

Flussigkeiten: Der freie Raum kann zwischen
den Molekulen vernachlassigt werden.

Zwischen den Flussigkeitsmolekulen sind
van der Waals Krafte wirksam. Form ist
veranderlich, Volumen ist konstant.

@att Aggregatzustande

Gas- und Flussigkeitsmolekule:
befinden sich in ungeordneter
(Thermischer) Bewegung.

Festkorper (kristalline Korper):
Form ist konstant, Volumen ist
konstant. Die sind ferngeordnet.




@att Vergleich einiger Eigenschaften

Eigenschaft m Flussigkeiten

Dichte gering mittlere bis hohe

Kompressibilitat hoch gering

Formanderungs- sehr erin ering bis hoch

wiederstand gering gEring BETing

Warmeleitfahigkeit Sl erin ering bis hoch
g gering gering gering

@att Stoffbegriffe

Die vier Werkstoffgruppen:

M-Metalle  metallische Bindung

K-Keramik  kovalente Bindung

P-Polymere Kettenmolekiile

V-Verbunde Kombination verschiedener Stoffe
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Keramiken

MUEGYETEM

1.3.2 Keramiken und Gléser (anorganisch-nichtmetallische Werkstoffe)

Keramiken und Glaser sind Verbindungen von den Nichtmetallen C, N, O, P, S (dunkel hervor-

gehoben in Bild 1.15) und Metallen (heller hervorgehoben).

i\ 7 &7

O

| P
MA IVA VA VIA VIIA | He |

> Bild 1.15: Elemente des Periodensystems, aus denen Keramiken und Glaser entstehen '




Hochpolymere Werkstoffe

(Kunststoffe) WOEGVETEN 1782

Hochpolymere Werkstoffe bestehen aus Nichtmetallen (s. Bild 1.17). Das Grundgeriist 1st
immer eine Kohlenstoff-Wasserstoff-Kette. Die iibrigen Nichtmetalle findet man z.B. in
Acrylen (Sauerstoff), in Polyamiden (Stickstoff), in Silikonen (Silizium)
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Verbundwerkstoffe

Verbundwerkstoffe entstehen durch Kombination von unterschiedlichen oder unterschiedlich
strukturierten Werkstoffen aus einer oder mehreren Werkstoffhauptgruppen

= aufler den Edelgasen kiinnen alle Elemente des Periodensystems Verbundwerkstoffe bilden
Ziel: Eigenschaft oder Eigenschaftskombination des Matrixwerkstoffs, der die Verstirkungs-
phase aufnimmt, zu verbessern. Beispiele (vgl. Bild 1.18):

natiirlicher Verbund- | faserverstirker Verbundwerkstoff | Aggregatverbundwerkstoff
werkstoff: aus zwei Werkstoffhauptgruppen: | aus einer Werkstoffhauptgruppe:
Holz GIK ' Beton
(glasfaserverstiirkter Kunststoff) | == Erzeugung eines druckfesten
=  Verbesserung der Steifig- Baustoffs
keit und Festigkeit




@att Halbleiter

EGYETEM 1782

Die Halbleiter sind eine kleine Gruppe von Elementen, die weder gute Leiter wie die Metalle
noch gute Isolatoren wie die Kunststoffe sind. Thre Eigenschaften lassen sich nicht allein

aufgrund der chemischen Bindung verstehen, sondern werden ganz entscheidend von gezielt
eingebrachten Punktdefekten bestimmt.

Elemente der 4. Hauptgruppe (dunkler dargestellt in Bild 1.19) Si, Ge und Sn bilden die
Grenze zwischen Metallen und Nichtmetallen und werden als Elementhalbleiter cingesetzt.
Je reiner das Material ist, desto besser sind die Eigenschaften

- Vemcndppg in der Mikroelektronik

Jeweils ein rechts und links benachbartes Element der 4. Hauptgruppe (heller dargestellt) kin- |
nen Verbindungshalbleiter bilden.

Beispiel: - Galliumarsenid GaAs = Verwendung als Lasermaterial und Hochtemperawrgleich-
richter
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Bild 1.19: Elemente des Pcrindensg,'s:ems aus denen Halbleiter entstehen

@att Werkstoffauswahl

1.4 Werkstoffauswahl

MUEGYETEM 1782

1.4.1 Der allgemeine Aspekt

Aus den fiinf Werkstoffhauptgruppen miissen fiir den jeweiligen Anwendungsfall die jeweils
bestmoglichen Materialien ausgewdhlt werden. Dies fithrt zum Vergleich zwischen

Beanspruchungsprofil und Eigenschaftsprofil.

Wichtige Anforderungskriterien sind beispielsweise
O ausreichende Werkstoffwiderstinde gegen
- mechanische,
- thermische,
- chemische sowie
- daraus zusammengesetzte
Beanspruchungen unter Beriicksichtigung von
- Werkstoff und Werkstoffzustand
- Bauteilumgebung und
- Bauteilgeometrie ;
0O Maglichkeit zur wirtschaftlichen Fertigung mit beherrschten Technologien
O kein Bauteilversagen wihrend der vorgesehenen Lebensdauer
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Stoffe
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Stoffe:

»Gase 7
> Flussigkeiten L Ur.1d deren
» Feste Stoffe | Mischungen

—

» Fulleren (C Atomen, Vielecken)
geschlossener Kugel, Eier
Rohre (ein und viel Lagen)
geschraubte Formen (Spiral, Torus, usw.)

» Amorfe Festkoper (Atome ohne geometrische
Ordnung)

» Biologische Festkoper (Bohnen, Baum, usw.)
» Kristallen (Atome mit geometrischer Ordnung)




Diamant, Grafit,
Fullerenen, Nanorohre
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Bucky-ball,Richard Buckminster
FULLER, Richard Smalle
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@att

Amorfe Strukturen

GYETEM 1782

Anordnung der Atomen fiir kurze Strecken =

amorfe Stoffe




Kristalle

Polikristallin
z.B. Metalle, Legierungen,
einige Keramiken

Einristalle
z.B. Si, GaAs

@att Kristallstruktur

Liniengitter, Ebenengitter, Volumengitter
Translationsvektor 47
Translationseinheitsvektor .
Gitterkonstante, Gitterparameter - "
Elementarzelle R
Primitivie Zelle L
7-Gittertypen (keine andere Moglichkeiten)
14 Bravais-Gitter

Die Atome sind als Kugeln dargestellt, die sich
einander in der dichtest gepackte Richtung
beruhren.
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Gitterpunkten, ideale Ordnung, periodische Struktur
Ordnung zwischen der Atome > Eigenschaften
Symmetrie, Ebenen, Trenen, Anizotropie

Verteilung der Atome:

» langfristige Ordnung (Kristallen)
» Die Position der Atome lasst sich
mit gut definierten Translation

beschreiben

Translation:

©C0 0000
©C0 000060

I =ma:+ na:
m; n: Ganzzahlen

A1 © 0 oﬁf © I': Translationsvektor
©0 606 e © ai; A2: Basisvektoren

©CO0O0O0OO0O O




@att Kristallgitter

Translation: 77 =ma, +na, + pa,

Primitive Zelle: ist von der Basisvektoren definierte
Volumenteil. Nur an der Ecken beinhaltet Atome, es
beinhaltet insgesammt einen Atom.

Zusammengesetztes Gitter: einfache geometrische
Beschreibung, kann aber mehrere Atome beinhalten.

Bravis: Jede Gittertyp lasst sich in die 7 primitive
Gittertyp einordnen

»a,=a,=a,
»o=f=y=90°
dj »Po




Kubisches Gitter
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1. Kubisch 2. Kubisch 3. Kubisch
primitiv raumzentriert. flidchenzentriert
(innenzentriert)

xaas

MUEGYETEM 1782

»a,=a,#a,
> 0=P=y=90°
»1In, Sn (wenn T>13°C)
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1. Tetragonal 2. Tetragonal
primitiv raumzentriert

»>a, # a,#a,
> a=F=y=90°
»Ga, U




. Ortho-

rhombisch
primitiv

)

Ortho-
rhombisch
raum-

. zentrilert

. ' Ortho=- . Ortho-
rhombhisch rhombisch
basis- flichen-
zentriert zentrierxt

Rhomboedrisches Gitter T T

MUEGYETEM 1782

@att

»a,=a,=a,
>0 #90°, B#90° v+#90°
»Hg, Bi, As




Hexagonales Gitter

»a;=a, # a;
a; »o=[=90° v=120°
»Cd, Mg, Zn, Graphit

> a,# a,#a,
>0 #90°, B # 90°, v = 90°
»>S




@att

d) Monoklines Gitter

a_ # b, # Cy r o # 90°, B = v = 90°

1. Monecklin primitiv

2.Monoklin basiszentriert

Triklines Gitter

GYETEM 1782

»a, # a,#a,
>0 #90°, B#90°, y#90°
»>Se, Te




@qtt Die Symmetrieeigenschaften der 7 =

ey [y ggjgfg]

sxaanEisnna s g g @, WEtsskssna s nRunn

Kristallsysteme MOEGYETEM 1707

System Achsenldnge Achsenwinkel
Kubisch a=>b=c¢ a=8=y = 90°
Tetragonal a =>» % ¢ a =8 =y = 90°
Orthorhombisch a*b#%c @« =8 =7y =90°
Rhomboedrisch a=>5=c¢ a =8 =7y % 90°
Monoklin a b #%c a =Y = 900, 8 # 90°
Triklin a%b#c a % B %y % 90°
Hexagonal a; = a; = a3 ¥ ¢ ¥ an/am m: 20"

¥ a/c = 90°

47

Tetragonal P

Orthorombisch P@ : =4 <
N P
Hexagonal p@ Rhomboedrisch @
Monoklin P - Primitive (einfache)
P C I - Body centered
(kubisch raumzentriert)
P

Kubisch P @

F - Face centered

Triklin (kubisch flachenzentriert)
C - Side centered
(an der Seite zentriert)



Bezeichnung der 14 Bravis Gitter

und Bsp.
kubisch- primitiv C a-Polonium, g-Mangan
flachenzentriert cF Kupfer, Gold, Blei, Aluminium,

Kohlenstoff (Diamant), y-Eisen

raumzentriert o5 | a-Eisen, Molybddn, Tantal,

Vanadium, Wolfram

tetragonal primitiv tP Bor, B-Uran, B-Neptunium
raumzentriert tl B8-Zinn, Indium, Protactinium

orthorhom- primitiv oP c-Neptunium

biSCh 1 - R . e . mt " P %
basiszentriert oC Gallium, Phosphor (schwarz)
flachenzentiert of y-Plutonium, Schwefel
raumzentriert ol SZSi, CeCuZ, BqTa3’ Aqu,

GazHgs, Nb65n5

Bezeichnung der 14 Bravis Gitter
7 Jatt T
6 und BSp EGYETEM 1782

monok1in primitiv mP a-Selen, B-Selen, Schwefel,

c¢-Plutonium

basiszentriert mC B-Plutonium

triklin primitiv aP HgK, ReSe,, 8-Al,4Mn,,
=

hexagonal primitiv . hP Magnesium, a-Lanthan

rhomboedrisch primitiv rp Antimon, Arsen, Wismut,

Quecksilber




Diamantstruktu:
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Primitives Gitter
KFZ - Rhomboedrisch

@att

P

1teilen der Gitterkonstante @ an. Be
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. Der Versatz der kfz-Gitter

MUEGYETEM 1782




Manche Elemente weisen je nach Temperatur (und Druck) verschiedene Raumgitter auf! Man spricht
von "Polymorphie" oder "allotropen Elementmodifikationen” mit im allgemeinen unterschiedlichen

Eigenschaften.
Metall Phasenbe- i Temperaturbereich Gittertyp
zeichnung [°C] bei 1 bar

Eisen o <911 krz
Y 911 ... 1392 kfz
) 1392 ... §536 krz

Kobalt « <450 hex
B 450 ... 1495 kfz

Titan « < 882 hex ]
B 882 ... 1668 | krz

Tab. 3.1: Beispiele allotroper Elementmodifikationen
Die angegebenen Temperaturbereiche gelten nur fiir die reinen Elemente. Legierungszusitze kénnen
bestimmte Modifikationen stabilisieren oder verschwinden lassen.

Technisch wichtigstes Beispiel: Austenitische Stihle (Fe + > 8 Ma.-% Ni + » 18 Ma.-% Cr) liegen bei
Raumtemperatur in kfz Struktur (y) vor.

1. Achsenabschnitte in Gitterparametereinheit

2. Kehrwert- (Reziprok)bildung
3. Kleinste Ganzzahlbildung
4. Klammern () {}

{100}=(100)+(010)+(001)+
(3 mal die Minuswerte)




Zﬂatt Millersche Indizes der Ebenen mw

X Z
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Fur kubisches Gitter
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Winkel zwischen Ebenen

@att im kubischen System

Winkel zwischen Ebenen:
weil
(h k1) L[h k1] und (hyk,l,)L[h,k, 1],

und
77, = [F|-[F|cos .

’71’72 hl'hz'l'kl'kz"'ll'lz

COS @ = =
7 7|-|7] \/hf +h2+17 \/hj +h2 412

Schnittlinie von Ebenen

@att im kubischen System

Die Schnittlinie zwei Ebenen ist die Vektor-
multiplikation der Normalvektoren der Ebenen:
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@att Millersche Indizes der Richtungen

MOEGYETEM 1782

I' =ua, +va, +wa,
luvw]

<MVW>

1. Koordinaten der Endpunkte minus die
Koordinaten der Ausgangspunkte

2. Kleinste Ganzzahlbildung
3. Klammern[] <>
<100>=[100]+[010]+[001]+[3 mal Minuswerte]

(001] }—




2

1
(&

I (
(0001)

o,

~

[}

L/

\-\.‘E i
o
"f

a,

(hkil)
i =—(h+k)

Bei hexagonalen Kristallen wird Ublicherweise fir die Gitterebenen
ein Bezeichnungssystem mit wvier Indizierungen h*, k*, 1% un
benutzt. Dadurch tritt die Symmetrie des Gitters besser 2zu

Dabei sind die Indizes die teilerfremden Reziprokwerte der
a

0 =
[

-

I

1, a2, a3z und c. Die vier

schnittpunkte mit den Achsen
sind nicht voneinander unabhdngig, da bereits die Schnit
mit drei nicht koplanaren Achsen zur eindeutigen Charakteri
einer Ebene ausreichen. Deshalb muB die Nebenbedingung
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erfillt sein.




@att Hexagonale Indizes der Richtungen

MUEGYETEM 1782

e W N il i
: Sl [1210]
| |
- I |
31‘-\ : /L/.-r o, -a,
e \;\ /’_/f} a a “
/ ;
f [uvw] = [UVTW]
U=(2u-v)/3
V=(2v-u)/3
T=-(U+V)

4 [u'v'w']— [uvew]

1

u=—_Qu'-'
3( )

( v —1(2v'—u')

3

t=—(u+v)

03‘\ B ///C W= W'
N

. A Richtung: [100] — [2T T0]
% ? B Richtung:[111] — [2213]
a, A

C Richung [201]—[4263

Folie: 64




Bei der Richtun ‘nd‘zIQLUIg wird von den Indizes u*, v*, 3%, w¥*
ausgegangen. Daoel sind die Ind*zes die teilerfremden Vektorkompo-
nenten’ ldngs der Achsen aj;, az, az und c. Mit vier Ko““”“eibe1
sind auch die Richtungcn Uberbestimmt. Deshalb gilt fir die Indi-
zes der koplanaren Komponenten '

(23 = V) t* = - 3 (u +.v)

Wi Wi

(2v - u) wx = W

Charakteristische Angaben
der Kristallstrukturen

Koordinationszahl (KZ)

Atome pro Elementarzelle
Atomdurchmesser (Gitterparameter)
Packungsdichte (PD) (fiir Volumen)
Grolte Gitterliicken (Grol3e, Platz)
Dichtest gepackte Ebenen, Richtungen

Packungsdichte fur Ebenen
Packungsdichte fur Richtungen



Primitiv kubisch Kubisch raumzentriert




Beziehung zwischen
Atomdurchmesser

(SC) (BCC) (FCC)

SC = Simple Cubic = primitiv kubisch
BCC = Body Centered Cubic = kubisch raumzentriert
FCC = Face Centered Cubic = kubisch flachenzentriert

@att Packungsdichte (PD)

PD = Volumen d. Atome in der EZ / Volumen d. EZ

a = Gitterparameter
d = Atomdurchmesser

krz = 2 Atomen pro Zelle

Z(dénﬂf]“ VA
8

PD = = ~ (.68
a’ 3a’ 8a’




Tetraedrisch

1 1
L34

—lt " . ‘.‘.' ' -
Lr D V. | _~%-0f .—i =

@ Gitterplatze
o Oktaederplatze
Tetraederplatze
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|
|
|
/,é“l;?)
O C

I a=2r 'IF
Gittert Koord. |Atomdurch-|Anzahl der|Packungs- GrofRte Dichteste
yp zahl messer D | Atome N, | dichte PD | Gitterliicke d. | Packungen
X
PK Po 6 3 1 0,52 0,73 Xa {100}

in die Mitte <100>

Kubisch raumzentriertes

(KRZ) Gitter

WP zahl messer D | Atome N, | dichte PD | Gitterliicke d. | Packungen
V3

Na, K,
Cr, Mo 0,252 X a {110}
’ ) —a !
KRZ o 8 > 2 0,68 % %0 <111>
oFe

Verformbarkeit im kleinem Mal. Neigung zur Oxidation,
Schwache Leitungsfihigkeit, Spréd-plastischer Ubergang.




Kubisch Flachenzentriertes (KFZ)
Gitter

Gittert Koord. |Atomdurch-|Anzahl der | Packungs- GroRte Dichteste
WP zahl messer D | Atome N, | dichte PD | Gitterliicke d. | Packungen

Cu, Au,
0,293 a
2
e e R VAN T LI v
) 2 b
YFe

Gute Verformbarkeit, chemische Stabilitat, gute thermische- und
elektrische Leitfahigkeit.

bl zahI messer D | Atome N, | dichte PD | Gitterliicke d. | Packungen

{111}

o J3 <110> {111}

Diamant Ge, asn 4 Ta 8 0,34 Berihrensich  <110>
nicht

d; ist nicht charakteristisch. Verbindungsrichtung: die Diagonale




C\ffﬁrill;;;;jtl\fﬁ.

'Y
|
o zahl messer D | Atome N, | dichte PD | Gitterliicke d. | Packungen
Be, Mg,

HCP Zn, 12 c/a=1,63 6
Cd, aTi

0,74
Maximal!

{0001}

0,235 a <1120>

Vegleich von
KFZ und HCP Gittern

(111) (0001)

ABCABC ABABAB




X .
(112) - Ebenen im krz-Gitter (111) -Ebenen im kfz-Gitter (0001) -Ebenen im’ hex. Gitter
mit ABCDEF - Folge mit ABC - Folge mit AB -Folge




@att Kristallehre ideale Kristalle

Danke fur die Aufmerksamkeit !




