Correction du TD 4
Structure diamant

0,1

1/2

* Recenser tous les atomes de la maille en indiquant leur position
On recense donc 8 atomes dans une maille :

11 1 1 11
07 070 07272 2 072 2 270
111 133 313 331
444 444 444 4 44

le fait de les lister dans cet ordre met en évidence que la structure diamant peut-étre
décrite comme deux réseaux cubiques faces centrées décalés de 1/4 (a + b + ¢).

* Identifier le réseau et le motif

Une autre facon de décrire la structure cubique diamant consiste a considérer un
réseau cubique F décoré en chaque nceud du motif suivant :

- unatomeeno,O0,0
111

- unatomeeny, 4, 4

Cette représentation est illustrée sur la figure suivante :
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« HKtablir le facteur de structure Frr:

Dans ce cas, 'expression du facteur de structure est aisée puisqu’au lieu d'une somme
de 8 termes, on a un produit de 2 termes :

motif

Fun= D, firo 2+ kyi+ 12) [ 4 oinlh + 1] o goinlh + 0] 4 gialh + k]
J

motif réseau

= [1 4 el ket 2] [q 4 ginlk + 0] 4 imlh o+ 1] il + £

motif réseau

* En déduire les conditions d'extinctions (resp. d’existence) des réflexions.

Cette expression de Frr comprend donc deux termes susceptibles de s’annuler en
fonction des valeurs de A, ket [ :

- le terme dG au réseau F : Frrui=0 si h, k et [ de parités différentes

- le terme dG au motif : Frui=0 sth+k+l=4n+2
On peut ainsi comparer un plan des réseaux réciproques d'une structure cubique F et
cubique diamant :

o o o [} o o} o o e} o o o
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¢ ¢° . ¢’ &°* PeLE . &0
. ‘113 ‘111 ‘11-1 ‘11-3 . Ie) ‘113 ‘111 ‘11-1 ‘11»3 o
o ‘222 ‘220 ‘22—2 o ‘224 ‘220 ‘22-4
o (o} [0} o (o} o o o) ] o o o
RR d’un cubique F RR d’un cubique diamant

C LP 339 : Cohésion de la Matiéere correction du TD 4 page 2

1881 SORBONNE



Structure fluorite — extinctions dues au motif

Pour la structure de type fluorite, les positions atomiques sont :
A:0,0,0

11 1 1 11 >
(0,0,0 07272 270?2 2?2?()) + { . l 11

Dans ce cas 'expression du facteur de structure est :

motif

Fun= D, firo 2+ kyi+ 12) [ 4 oinlh + 1] o goinlh + 0] 4 gialh + k]
J

motif réseau

o= [ fou+ e iilh R+ V2 imlh+ &+ 3112]

o [1+ eimlh+ 1]y nlh+ 1]y imfh o+ ]

En fonction des valeurs de A, & et [, le facteur de structure prend différentes valeurs :
* 81 h, ket [ de parité différentes : Frrr =0
* s1 h, k et [ de méme parité (par drr décroissant) :

111: Fin = [ fea + fr [e—Sin/Z + e—5in/2]] x 4=4 fca

et en prenant fca = 20 et fr = 9 et en considérant I(Q)) = Fua- F ;kl :
Li11=16 fC23 =6 400

200 : FZOO:[fCa"'fF [e_m+e_m” x4 =4 x| fca—2fr |
Io00 =16 [fCa—ij ]2:32

220: Fopo = [ foa+ fr [e_?‘iTC + e—Zin]] x 4=4x [ fea+ 2fr ]
Izoo =16 [ fea + 2fr |2 =23 104

311: Fsii= [ fca + fr [e—Sin/Z + e—7in/2]] x4=4fca
I311=16 fga =6 400

Il apparait donc que certaines réflexions (telles que A + k£ + [ = 4n + 2) ont une intensité
tres faible a cause des interférences entre les ondes diffusées par les atomes de
Calcium et de Fluor.
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Les figures suivantes représentent des diagrammes de diffraction obtenus sur des
composés de type AXs, CaFz et CeOs :

CaF:
s 111 220
= 113
= 224
i 002 222 024
e l l 004 133l

25 £ 3 ) 45 E) 5 ) 65 70 75 &) 3 % 3 100

CeO2

Pour CeOg2, les mémes réflexions ont une intensité sensiblement plus importante
(proportionnellement aux autres)
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