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A racsparameéterek meérése
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Diffrakcio
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Az intenzitasmaximum feltétele:
az utkulonbség: nA = 2dsin©, ahol d a racsallando.
— A hullamhossz racsallandonyi, vagy annal kisebb.

Diffrakcios csucsok kobos racsok esetén

egy diffrakcios cstics elégséges feltétel
megjelenésének sziik-
séges feltétele

h+k+1= paros

/ BCC racs
egyszeri kobos racs \
Miller indexeivel
a P héskésl paratlan
s = NI+ + 1 Y, vagy

héskésl paros

FCC racs




Szerkezetmeghatarozas diffrakcios
modszerekkel

A racsallandok ~10-9 m (~0,1nm)
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Az elhajlas tanulmanyozasa-
hoz ebbe a nagysagrendbe esd
hullamhosszusagu hullamokra
van szukség.
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Rontgen-diffrakcio
elektrondiffrakcio
neutrondiffrakcio
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28. feladat

Az alabbi abran az 6lom Roéntgen diffraktogramja lathat6, ami 0,1542 nm hullamhosszisagu, monokro-
matikus rontgensugarzas hasznalataval készilt. A minta minden diffrakcids csucsa indexszel van ellat-
va. Szamitsa ki az egyes indexekhez tartozé sikok kozti tavolsagot, valamint hatarozza meg a Pb racs-

paramétereit minden csucs esetén.
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Olvassunk vissza egy diffrakcios széget! 20, =32°

elsérendii elhajlas =—> n=1 A=0.1542nm
nA nA 1-0.1542nm
d, =— —_— d = = - =0.2797nm
" 2sin@,, @ 2sin Ouny 2-sin16°
a héskésl paratlan
az 6lom FCC racsban kristalyosodik === d, =m vagy
héskésl paros
dapy = a > - \/gd(m) = 0.4845nm Természetesen a sikindexek

V241211
4
/A racsallando ellenérizhetd: A Pb atomsugara R=0.1750nm == a = ﬁR =0.495nm |

paratlansaga is teljesul.




Energetika: Mi torténik az
elektronallapotokkal?

Az elektronallapotok felhasadnak:
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2s Electron —= 2s Electron state
energy band —[=¢ ; =
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Individual allowed energy states

Energy

1s Electron state

1s Electron
energy band -——
(12 states)

Interatomic separaticn

Energy ——

Az energiasavok

molnyi anyag esetén ez 1022 nagysagrendjébe es6 energiaszint! -> egy
savon belul mar nincsenek diszkrét nivok

Energy — =

Interatomic
separation

Equilibrium
interatomic
spacing




Négy energiasav-tipus 0 K-en
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band Empty band conduction
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Band ga
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Filled states band ot
Cu: egyetlen 4s Mg: kett6 3s Szigetel6k Félvezetdk

vegyeértékelektron.

vegyértékelektron
A 3s és 3p atfed.

Idealis vs. realis kristaly

Egykristaly: az atomok (ionok, molekulak, atomtorzsek)
periodikus ismétlédése tOkéletes és az anyag teljes
térfogatara kiterjed.

Polikristalyos (mikrokristalyos) anyag: tobb (egy)kristaly
szemcseébdl épul fel.

Tokéletes kristaly(szemcse) azonban nincs!




Racshibak

Korrektebb lenne az “idealis kristalyszerkezettél valo eltérés” szohasznalat,
mert a racshiba nem feltétlendl ,rossz”, sét sokszor kimondottan elényos (pl.
Otvozetek, dopolt szilicium ...). Maradjunk az altalanosan hasznalt “hiba”

terminologianal.
Olyan racs rendezetlenség, melynek legalabb egyik mérete az atomi atméré
nagysagrendjébe esik.

U Ponthibak: egy-egy racspontra lokalizalt eltérés: egy atom hianyzik
onnan, ahol lennie kellene, vagy ott van, ahol nem kellene lennie.

U Vonalhibak (1D): olyan racshibak, amelyeknél a kristaly rendezettsége
egy vonal mentén sérul.

U Hatarfeluleti hibak (2D): olyan fellleti racshibak, melyek (pl. eltéré

N,

tanak el.

Ponthibak 1.

A racs tobbi atomjaval azonos atom szabalytalan elhelyezkedése
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A ponthibak a racssikok
torzulasat okozzak.
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Lehetnek lyukak (vakanciak) és sajat

intersticialis (=racskozi) racshibak.

A méretek miatt a vakanciak joval gyakoriabbak, mint a sajat intersticialis hibak.




A ponthibak termodinamikaja

A vakanciak egyensulyi koncentracioja az abszolut
hémérséklet fuggveénye!

A vakanciak szama aktivacios energia
\ /
——=exp
A lehetséges vakanciak _—7 N /k .

szama = a racspontok szama ) )
Boltzmann allando

(1.38 x 10 23 J/(atom*K))

A lyukak keletkezése egy termikusan aktivalt folyamat.

Egy szampélda
Hany vakancia van 1 m3 1000°C-os rézben? (0p,=1085°C)

1000°C-on  p = 8,4 g/cm3 Mg, = 63,5 g/mol
Q, = 0,9 eViatom N, =6,02x 1023 atom/mol

0,9 eV/atom
N —
- =exp( Qﬂ= 2,7 x 104

N
'\ 8,62 x 105 eV/(atom*K)
1 m3rézben, N= p X Na x 1 m3= 7,96 x 1028 racspont van

M
Cu
Ny = (2,7 x 104)(7,96 x 1028 racspont) = 2,15 x 1025 vakancia

Mennyi vakancia van 1m2 szobahémérseékletii rézben?




Ponthibak 2.

A racs tobbi atomjatdl eltéré, szennyez6 atom beépllése

Interstitial
impurity atom

Lehetnek idegen intersticialis €s szubsztitucios racshibak.

Milyen eredménnyel jar az idegen atomok hozzaadasa a
matrixhoz?

1) Szilard oldat (egy fazis)

::Eiii::::;i!ggiiiiig:: ‘N//\(:;\{' ::;iiisiigiii;;iiiiiig::

Szubsztitucios szilard oldat Intersticialis szilard oldat
(pl. Cu a Ni-ben) (pl. C a Fe-ban)

A szennyez6 anyag a matrix anyag kristalyszerkezetét nem valtoztatja meg, és
Osszetételét tekintve homogén (a szennyezd atomok eloszlasa véletlenszer( és

egyenletes). A szilard oldat tehat egy egyfazisu rendszer.

2) Kétfazisu rendszer
Uj fazis
% % eltérd dsszetétel, mely
% gyakran mas szerkezet is jelent.

XXXX




Mikor johet létre szubsztitucios
szilard oldat?

Ni matrixban varhatéan melyik fém oldédik
korlatlanul?

1. Az atomsugarak eltérése Melyik korlatozottan?

<15% 1T

2. Hasonlo elektronegativitas

A Hume — Rothery szabaly

Elem Atom Kristaly Elektro-  Vegyérték

3. Megegyez6 kristalyszerkezet sugdr  szerkezet  negati-

4. Vegyertek (nm) vitas

1-3 teljesiilése esetén a fém 2' 8'83‘116 Fce 18 +2

matrixba kdnnyebben épul be H 0.046

egy magasabb vegyeértéki 0 0.060

szennyezd mint egy alacso- Ag 0.1445 FCC 1.9 +1

nyabb vegyérték(]. Al 0.1431 FCC 1.5 +3
Co 0.1253 HCP 1.8 +2
Cr 0.1249 BCC 1.6 +3
Fe 0.1241 BCC 1.8 +2
Cu 0.1278 FCC 1.9 +2
Pd 0.1376 FCC 2.2 +2
Zn 0.1332 HCP 1.6 +2

Intersticialis szilard oldat

* Az intersticialis szennyez6 atomok mérete a matrix
meéretéenél joval kisebb.

« Az interticialis szennyez6 koncentracioja alacsonyon
(jellemzben <10%)




“Tiszta” anyag?

Gazok, fémek: max. 99,9999%
Si a legtisztabb (ppb vagy ppt tisztasag!)

Anyagmeérnokség: tudatos “szennyezés” = Otvozetek
acélok, aluminium 6tvozetek, ékszerezust (7,5% Cu),

Vonalhibak: diszlokacidk

Racssikok nyirofeszultség hatasara létrejovo torzulasa.

Burgers vektor, b: a racsdeformacio mértéke (nagysag
és irany)

Diszlokacids él: a kristaly elcsusztatott és csuszasmen-
tes részei kozOtti hatar

Eldiszlokéacio (jele: 1):
— A diszlokacios el 1 a Burgers vektorra

— A deformaciét ugy tekinthetjuk, mintha egy extra
félsik ékelédne be a kristalyracsba

Csavardiszlokacio (jele: ~):

— A diszlokacios él || a Burgers vektorral
Kevert diszlokacio:

— El- és csavardiszlokacio(k) egylttese




Eldiszlokacié

Az elcsuszas vektora: Burgers vektor
b

Diszlokacios él i

A diszlokacids el mozgasa

* A diszlokacié mozgasa legjobban atomi félsikok ,ugrasa’-

ként szemléltethetd.
* A csusz0 atomsik bal és jobb oldalain a kotések rendre

felszakadnak, illetve kialakulnak.




o)

Csavardiszlokac
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A kristalyt az ABCD sik mentén elvagjuk, majd az also6 és felsé részt 1 atomnyi

tavolsaggal elcsusztatjuk.
A diszlokacios él (AB) a kristaly elcsusztatott és csuszasmentes része kozotti hatar.

Miért csavar? A diszlokacios élt teljesen megkerulve Uj racssikra jutunk,

mikozben spiralis palyan mozgunk.
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Kevert diszlokac
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Minden diszlokacio felépithetd él- és csavardiszlokacié szakaszokbdl.
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titan otvozetrol. A

Transzmisszios elektron
mikroszkop felvétel egy

sotét

vonalak diszlokaciok.
(A nagyitas 51450-szeres.)

Hatarfeluletek (2D hibak)

Tombanyag, mikrokristalyos anyagok, fazishatarok, zarvanyok

Szemcsehatar
* az (egy)kristaly szemcsék
kozaotti tartomany

* atmenet két, kilonboz6-
képpen orientalt racs-
tartomany kozott

* kis rendezetlenség
* A szemcsehataron a (lokalis)
slrldség kicsi =
— nagy mozgékonysag
— nagy diffuzioképesseég
— megnovekedett kemiai
reaktivitas

Angle of misalignment

| High-angle
grain boundary

| Small-angle
grain boundary

Angle of misalignment




