LP339 — Cohésion de la matiere — Cristallographie
1. RESEAUX BIDIMENSIONNELS

* Pour chacune des figures ci-contre, déterminer une maille élémentaire.

(a) dapres M.C. Escher (b)  PbsAlsF19

le choix de la maille "rouge" n’est pas
correct car les détails structuraux repérés
par les fleches vertes sont distincts d'une
maille a 'autre

(c) graphéene

Pour la figure (c), plusieurs choix sont possibles pour déterminer le motif (nature des
atomes, position dans la maille) :

Choix#1: 0,0 2/3, 1/3

Choix#2: 0,0 1/3, 2/3
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2. RANGEES - INDICES DE MILLER - PLANS EN ZONE
2.1 réseau bidimensionnel (CD)
@

L ] ® @ ® ® ® ® L ] L ]
+ 1l g’agit de retrouver les vecteurs directeurs des droites (AB) et (CD).
(AB) : [uv] = [21] ou [21] ; (CD) : [uv] = [43] ou [43]
ne dépend pas du choix de 'origine
c(@; b1):m=1;(dz bs):m=1;(ds; b3):m=2;(ds; bs) : m=2
- mailles élémentaires : celles formées par (d1; b1) et (dz; b2).
2.2 Réseau tridimensionnel
* Déterminer les indices de Miller des familles de plans suivants :
s 4 .
‘ \\
(100) (001) (011) (101)
A\
(111) (111) (201) (321)
C LP 339 : Cohésion de la Matiéere correction TD 1 page 2

1881 SORBONNE



Soit un réseau cubique primitif (simple) de parametre a.
* Quelle est la multiplicité (nombre de noeuds) de la maille ?

_______________

+ Comme il est précisé qu’il s’agit d'une maille primitive ou ”//
simple, on peut en conclure directement que sa multiplicité CEEEEE
vaut 1.

* On peut aussi recalculer le nombre de nceuds contenus dans la
maille : chaque nceud est partagé entre les 8 mailles adjacentes

1
R
// ! //
m=8x1/8 ol -k e
1.

- Représenter les plans d'indices de Miller (110), (210), (132), ainsi que les rangées
[110], [210] et [132].

(110) (210) (132)
~ £ S *
T | <12
| 3
= T ] ! o
[210]
110
(110) ~
vue selon [001]
[110] (210)

Que remarquez-vous ? Est-ce vrai pour les autres systemes cristallins ?

On constate, pour le systéme cubique, que les rangées ayant pour indices [hkl] sont
perpendiculaires aux plans (hkl) de mémes indices.

Ceci n’est valable que pour le systeme cubique, en effet sauf pour quelques cas
particuliers des systemes hexagonal, tetragonal ou orthorhombique, ce n’est pas vrai.

Exemple : cas de la famille de plans (110) pour une maille orthorhombique :

A (110)

>< .
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- Les rangées [312], [201] et [195] sont-elles coplanaires ?
Si oui, donner les indices de Miller (hkl) du plan contenant ces trois rangées.

* s1les rangées [u1 v1 w1, [uz v2 w2 et [us vs ws] sont coplanaires, le volume de la
maille qu’elles définissent est nul. Il suffit donc de calculer le produit mixte des 3
vecteurs considérés :

u1 V1 w1
Volume =| u2 vz we
us U3 ws
312
Dans le cas considéré, on vérifie aisément que le déterminant [ 2 0 1 | =0
195

— Les rangées sont donc coplanaires.
. ) [wvw]
* Les indices de Miller (hkl) du plan contenant ces
rangées du réseau direct sont les mémes que ceux
de la rangée [hkl] perpendiculaire a ces rangées.
vrai que pour le systeme cubique !

I1 suffit donc de calculer le produit vectoriel de
deux vecteurs parmi les 3 considérés.
Par exemple :

[312]A[201] = [112]

- Les plans (211), (120) et (302) sont-ils en zone (ont-ils un axe commun) ?
S1 oui, quel est 'axe commun ?

On reprend un raisonnement similaire a celui [wow)
précédemment utilisé : si les plans sont en zone, les 4
rangées qui leur sont orthogonales sont coplanaires ;

on est ramené au probleme de la question précédente.

I1 suffit de vérifier que le produit mixte des trois [urv1uen]
rangées [211], [120] et [302] est nul.

De méme, pour déterminer la rangée commune aux (w3 vs wal [uzvz02]
trois plans, il suffit de calculer le produit vectoriel de

deux vecteurs normaux a ces plans parmi les 3
(hsksls)

(hikily)

possibles. Par exemple : (hakals)

[211]A[201] = [213]

« Calculer le volume de la maille construite sur les rangées [121], [110] et [101].
En déduire sa multiplicité.

* On calcule le produit mixte des trois vecteurs considérés : V=2 a3.
+ La multiplicité est donc égale a 2.
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3. CARACTERISTIQUES DES STRUCTURES CRISTALLINES SIMPLES

* Donner les positions atomiques permettant de définir parfaitement chacune des 3

structures.

* Pour chaque type de réseau (P, I ou F), on déterminera :

- le nombre de premiers et de seconds voisins;
- la distance entre premiers et seconds voisins;
- la densité des rangées [100], [110] et [111];

- la densité des plans (100), (110) et (111);

- la compacité (ou taux de remplissage) de la structure

cubique P cP

cubiquel ¢l

cubique F cF

0,0,0

0,0,0
Ve, Ve, Ve

0,0,0
Ya,%2,0
%,0, Ve
0, %2,7%

* premiers voisins :
6 a la distance a

* seconds voisins :
12 4 la distance \/2a

* densité des rangées :
- [100] : 1/a
- [110] : /(2a)
- [111] : 1/(3a)

* densité des plans :
-(100) : 1/a?
- (110) : /(202
- (111) : 1/(3a?)

* compacité :

-rat=al2
-c=n/6~0.526

* premiers voisins :

8 4 la distance a\/3/2

* seconds voisins :

6 a la distance a

* densité des rangées :

- [100] : 1/a
- [110] : 1/(V2a)
S [111] : 2/(\3a)

* densité des plans :

- (100) : 1/a?
-(110) : 2/(\/§a2)
- (111) : 1/(3a?)

* compacité :
- Tat = a\/§/4
- c=m/3/8 ~ 0.680

* premiers voisins :

12 4 la distance a\2/2

* seconds voisins :

6 a la distance a

* densité des rangées :

- [100] : 1/a
- [110] : 2/(V2a)
S [111] : /(V3a)

* densité des plans :

- (100) : 2/a?
-(110) : 2/(\/§a2)
- (111) : 4/ (V3a2)

* compacité :

- Tat — a\/§/4
- ¢ =n/(3\2) = 0.740

* Conclusions ?

Le réseau cF est le plus dense.

mC LP 339 : Cohésion de la Matiére

1881 SORBONNE

correction TD 1

page 5




4. RESEAU HEXAGONAL COMPACT

*  Représenter la structure et donner le nombre d'atomes par maille.
*  Proposer des positions atomiques permettant de définir parfaitement la structure.

Vue de dessus

deux atomes par maille :
-0,0,0
-1/3, 2/3, 1/2

ou

Vue en perspective

Vue de dessus en modele
de spheéres pleines

Les cercles en pointillés
représentent les atomes en

z=1/2

* Calculer le rapport c/a de la structure hexagonale compacte

al2 cos30°
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Les atomes cerclés en pointillés sont dans le

méme plan (1120).

En utilisant le théoreme de Pythagore, on
détermine le rapport c/a :

c/la =\/8/3
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