KRYSTALOGRAFIE

Krystalovd miizka je zdkladem nasich predstav o vnitini stavbé krystalickych material(. Je pro ni
charakteristické pravidelné se opakujici rozloZeni atom( (iontl) v prostoru podle urcitého
geometrického usporadani a symetrie. Geometricky element (rovnobéznostén), jehoz opakovanim lze
vytvofrit celou krystalovou mfizku, nazyvdme elementdrni bunikou. Elementdrni burika je uréena
parametry mfizky, tzn. tfemi Useky a, b, ¢ na soutfadnych osach x, y, z a tfemi Uhly a, 8, y mezi
souradnymi osami. RozliSujeme celkem 7 zakladnich krystalografickych soustav (tab. 1) a v nich celkem
14 typl elementarnich bunék, tzv. Bravaisovych mftizek (obr. 1).

Tab. 1 Krystalografické soustavy

Elementarni buiika

a=h# a=8=90°y= 120

Soustava Hlavni prvky soumérnosti
triklinicka Zadné roviny, a=bh=c
Z4dné osy a=f=y=90°
monoklinicka jedna dvojcetna osa a=b+c
nebo jedna rovina a=pB=90°=y
ortorombické tFi navzdjem kolmé a=b=c
(rombicka) dvojdetné osy a=p=y=90°
nebo dv& roviny
protinajici se v dvojtemé ose
tetragonalni jedna &tyFéetna osa nebo a=b=c
jedna &tyFéetna inverzni osa a= pg=y=90°
kubicka &tyti trojéetné osy a=b=c
Ly a=f=y=90°
hexagonalni jedna Zestidetna osa i . t¥i stejné komplanarni osy
{ ' a(X,, X,, X;) svirajici uhly 120°
Spets &tvrta osa ¢ (Z) kolma k nim ¢
romboedrick4 jedna trojéetnd osa PR =t a=b=c
(trigonalni) a=p=y=90°
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Obr. 1 Ctrndct Bravaisovych mfizek

triklinicka prosta (trojklonna),
monoklinicka prosta (jednoklonnad),
monoklinickd bazalné centrovana,
ortorombicka prosta (kosoctverecna),
ortorombicka bazalné centrovanag,
ortorombicka prostorové centrovana,
ortorombicka ploSné centrovana,
hexagonalni (Sesterecna),
romboedricka (klencova),
tetragonalni prosta (¢tverecna),
tetragonalni prostorové centrovana,
krychlova prosta (kubickad),

krychlova prostorové centrovana,
krychlova plosné centrovana.




Rozeznavame elementarni buriky prosté, prostorové stredéné, plosné stiredéné a bazalné stredéné
(obr. 2). Dulezitou charakteristikou krystalovych mftizek je jejich koordinacni Cislo, tzn. pocet atom,
které jsou v dané mfiZce stejné vzdaleny od libovolného atomu a pravidelné kolem ného usporadany.
Koordinacni Cislo roste se zvySujicim se vyplnénim prostoru atomy a vyjadfuje symetrii mfizky. V
dlsledku existence kovové vazby je u kovi vysokd hustota zaplnéni prostoru atomy (tj. pomér objemu
hypotetickych kouli vSech atomU v burice k objemu elementarni buriky).
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Obr. 2 Typy elementdrnich bunék

Kovy krystalizuji nejcastéji v krychlové plosné (fcc) nebo prostorové (bcc) stredéné mrizce a v mfiice
Sesterecné (hexagondlni) tésné usporadané (hcp), viz. obr. 3. Jsou to prostorové mfizky s vysokou
soumérnosti a jednotlivé atomy se v urcitych smérech (v geometrickém modelu) vzdjemné dotykaji.
V pfipadé takovéto idedlni hcp mtizky je pomér stran c/a = 1,633. U redlnych kovl vyskytujicich se
v pfirodé se viak ¢/a od ideadlniho muze lisit.
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Obr. 3 Nejcastéjsi typy krystalovych mriZek, a) bcc, b) fcc, c) hcp. Pocet atomu prislusejicich
elementdrni burice n, a objem elementdrni bufiky Vep.

| pfes vysokou hustotu zaplnéni prostoru atomy, zUstavaji v elementarni burice volna mista, tzv.
intersticidlni dutiny (obr. 4 a 5). Z geometrického pohledu jsou tyto dutiny umistény u krychlovych
mftizek bud uprostfed tetraedru nebo oktaedru tvofeného atomy zakladni buriky. Nékteré atomy v
zakladni bunce jsou zaroven soucasti dalSich bunék, které ji v prostoru obklopuji tzn., Ze dané
elementarni bunice pfislusi pouze urcity (mensi) pocet atomu.



z z z
0 10
/’ 8 s 0 T ol I 3
¥ - A § 74 3 ,’ﬁ 7
4 o . s @ i
A /'}&@ o7
§0) - OE! ) — D—23 __1‘_%? 0
Sl > g 5 2 - 3
X % X a .
. @ b) . ’ s o . . o
Obr. 4 Intersticidlni dutiny v mfiZce bcc Obr. 5 Intersticidini dutiny v mrizce fcc

a) oktaedrické, b) tetraedrické a) oktaedrické, b) tetraedrické

Typ krystalové mrizky ovliviiuje i vlastnosti kovovych material. Kovy s mfizkou fcc (Ni, Al, Ag, Pb, Au
aj.) se napf. vyznacuji dobrou tvarnosti za tepla i za studena, kovy s mfizkou bcc (mezi néz patfi i aFe)
maji tvaritelnost i houZevnatost horsi. RGzna hustota obsazeni jednotlivych smérd a rovin atomy v
témze krystalu vede k anizotropii vlastnosti monokrystalickych latek (napf. modulu pruZnosti, teplotni
roztaznosti, tepelné a elektrické vodivosti, magnetickych vlastnosti aj.).

Na obr. 6. je uvedena Mendélejevova periodicka tabulka prvk(, ve které je ke kazdému prvku v tabulce
pfifazena krystalograficka mfizka. V pfipadé polymorfnich kov( se jedna o krystalografickou mftizku, ve
které jsou atomy daného prvku umistény za pokojovych a nizsich teplot.
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Obr. 6 Mendélejevova periodickd tabulka prvki s vyznacenymi krystalografickymi mrizkami. Pozn: FCC
(face centered cubic) — kubickd plosné stfedénd, BCC (body centered cubic) — kubickd prostorove
stredénd, SC (simple cubic) — kubickd prostd, DC (diamond cubic) — kubickd diamantovd, HEX —
hexagondlni (Sestere¢nd), HCP (hexagonal close packed) — hexagondlni s nejtésnéjsim usporaddanim,
DHCP (double HCP) — dvojita HCP, TETR — tetragondini, ORTH — ortorombickd, RHO — romboedrickd,
MON — monoklinicka.

Kromé krystalografickych mftizek (elementarnich bunék) existuji i tzv. krystalografické struktury.
Mrtizkové uzly v elementarni burice jsou tvorfeny jednim atomem (iontem). V pfipadé sloZitéjsich
krystalografickych struktur jsou atomové uzly nahrazeny tzv. bazi, tj. soustavou atomu. Typickym
predstavitelem je diamantova kubicka struktura. Krystalizuje v ni napf. Si, Ge apod. Jedna se o kubickou



mftizku plosné centrovanou (fcc), kde jsou mfizkové uzlové body tvoreny dvéma atomy; jeden leZi v
mfizkovém uzlovém bodé a druhy atom je posunut o % do vsech sméra (%, %, %), viz. obr. 7.

sp? bonds
Obr. 7 Diamantovad kubicka struktura

K umoZnéni popisu a hodnoceni vlastnosti v riiznych krystalografickych rovinach a smérech byl zaveden
jednotny popis rovin a smér v krystalovych mtizkach pomoci tzv. Millerovych indexa.

Millerovymi indexy roviny (hkl) jsou reciproké, tj. prevracené, hodnoty Usekd, které tato rovina vytina
na osach (x,y,z) prevedené na nejmensi nesoudélna isla.

Millerdv index krystalografického sméru [uvw] (tj. smér ktery prochazi libovolnym uzlovym bodem)
ziskdme tak, Ze s danym smérem vedeme rovnobézku z pocdtku souradného systému. Urcime
souradnice bodu, ktery rovnobézka vytne na jednotkovych hrandch zakladni buriky a pfevedeme je na
nejmensi nesoudélnd Cisla. Roviny stejného typu (soubor rovin) se uzaviraji do zavorek {hkl} a
krystalograficky rovnocenné sméry (soubor smér(l) do zavorek <uvw>.

V Sestereéné soustavé (hcp) by pfi uvedeném zplsobu oznacovani nemély krystalograficky
stejnocenné roviny obdobné indexy. Proto se zavedlo oznacovani pomoci tzv. Bravaisovych indext, 4
indext (hkil), pficemz plati, Ze i = - (h+k). Indexy (hkil) se urcuji z Usekd vytinanych na tfech osach v
roviné zakladny Sestiboké burky se vzdjemnymi uhly 120°. Oznacovani dle Millerovych indext (3
index() se v tomto systému nékdy pouziva.

Prostorové usporadani atomi v krystalovych soustavach lze experimentdlné studovat vyuZitim
difrakcnich jevl a interference monochromatického rentgenového zareni, na jednotlivych atomy
obsazenych krystalovych rovinach (viz. 3.r. magisterského studia Fyzika materialQ).



