2) Structure du cristal parfait

2.1 Rappels de cristallographie

2.1.1 Introduction Cristal=motif + réseau (de Bravais)
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2) Structure du cristal parfait
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t=pa+qgb+rc P.Q,r € Z Q:a.(BxE)

Différents choix possibles
([ ([ ([ ([ ([ J

Tout « triplet » (a,b,c) de volume Q est un choix
possible pour définir la maille primitive

Maille primitive « intelligente »: cellule de Voronoi (cellule de Wigner Seitz pour le cristal)

Cas général Cas périodique
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2) Structure du cristal parfait
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Maille oblique: 1 atome/maille
Maille cubique: 4 atomes/maille
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2) Structure du cristal parfait

2.1.2 Classification et cristallographie
Cristallographie=classification des cristaux en fonction de leur symeétrie
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http://escher.epfl.ch/eCrystallography/3.html

2) Structure du cristal parfait

En dimension 2 c’est beaucoup plus simple!

oblique rectangulaire rectangulaire centré
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2) Structure du cristal parfait

carré centré= carré

B

2 mailles élémentaires possibles pour ’hexagonal
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2) Structure du cristal parfait

2.1.3 Se repérer dans un cristal: directions et plans atomiques

rangée réticulaire [p,q,r] plan réticulaire (h,k,l)  (Indices de Miller)
C/l
direction hx +ky +1z=C
plan
C A
b
b a C/k

C/h
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2) Structure du cristal parfait

Systéme cubique

Dans un systeme cubique la rangée [h,k,l] est perpendiculaire au plan (h,k,l)
Le vecteur n=hx-+ky+1z est perpendiculaire au plan (h,k,I)

Z

(100)

/n

1

/

Distance inter-plan

10) \(111) ~ pd

dhkl =

a
Jh2 + k2 +12

(h,k,l) désigne également l'orientation d’'une surface cristalline
Les surfaces les plus denses sont celles de « bas » indice de Miller
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2) Structure du cristal parfait

Surfaces cristallines
Le vecteur n=hx+ky+1z désigne la normale au plan de surface (h,k,I)

Quelques surfaces simples surfaces vicinales (ou « a marche »)

The stepped Cu({410) surface
(100)

FCC BCC
(111) * *

(110)

miscut angle

(211)
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2) Structure du cristal parfait

2.1.4 Symétries permises et interdites
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La symétrie 5 est impossible dans un cristal periodique
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2) Structure du cristal parfait

Pourtant la symeétrie 5 est tres présente dans la nature

oursin o L
Virus icosaedrique

(adenovirus etc..)

icosaedre

20 faces triangulaires S

Chaque axe reliant le centre
a un sommet est de symétrie 5

Cours de Physique de la Matiére Condensée, 2012 11



2) Structure du cristal parfait

—> | Agrégats icosaédriques

T

ACS Nano 2009, 139 (2008)
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2) Structure du cristal parfait

icosaedre

20 tétraedres
légerement irréguliers

sur un réseau CFC Minimisation de I'énergie
de surface

Surface dense (111)

Défavorable pour les grandes tailles
(énergie élastique)
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2) Structure du cristal parfait

—> | quasicristaux

|

Dan Shechtman
Prix Nobel de Chimie 2011

Ordre a longue distance n’implique pas la périodicité
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Généralisation de la notion de symétrie
(pas d’axe de symétrie particulier)
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2) Structure du cristal parfait

Quasicristal= coupe d'un cristal de dimension supérieure
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2) Structure du cristal parfait

—> Le nombre d'or . 2 " b . at+b est a a ce que a
— — — estab!
l+«E
p="——"=1.6180339. a+b 0> =p+1
1 @ = 2C0S d
o=1+ - =
1+ 11 2 (p:\/l+\/l+\/1+\/1+...
1+ —
1+ -.
pomme de pain Arrangement

des feuilles sur
un tige

Fig. 12.4. Phyllotaxis
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2) Structure du cristal parfait

2.1.5 Empilements compacts

1D: trivial

100%

Taux de remplissage

2D: empilement de 1D

=85%

e remplissage

17
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2) Structure du cristal parfait

3D: connu depuis longtemps par les vendeurs d’orange mais
demontré tres recemment (conjecture de Kepler)

Un des 23 problemes de Hilbert
déemontré par Thomas Hales (1998)
a I'aide d’un programme informatique
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2) Structure du cristal parfait

3D: empilement compact Taux de remplissage=73%
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2) Structure du cristal parfait

Est-ce bien 'empilement le plus compact?

1D: maximum de compacite
2D: les cercles sont tangents entre eux

3D: Il reste un peu d’espace entre les spheres

— Probleme de la 13eme spheére!

Le plus petit cubo:
Atome central et ses 12
premiers voisins CFC

icosaedre cuboctaedre
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2) Structure du cristal parfait

Forte tension
au centre
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icosaedre cuboctaedre

Icosaedre: favorable aux petites tailles mais défavorable aux grandes tailles
du fait de I'énergie élastique qui finit par dominer.

Cours de Physique de la Matiére Condensée, 2012
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2) Structure du cristal parfait

Solides Platoniciens

tétraédre cube octaddre dodecaedre icosaedre
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2) Structure du cristal parfait

2.1.6 Structures cristallographiques courantes

ﬂ Hexagonal closed body—centered cubic (bce)
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2) Structure du cristal parfait

ABABAB= hexagonal compact ABCABC= CFC
C
a

plans (111)

les plus denses
Nombre d’opérations 24
de symétrie 48
P,arametres de (a.c) c_ \F (cas idéal) aQ
réseau a \3

Cours de Physique de la Matiére Condensée, 2012
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2) Structure du cristal parfait

CFC WS

Maille oblique: 1 atome/maille
Maille cubique: 4 atomes/maille

WS
CC

Maille oblique: 1 atome/maille
Maille cubique: 2 atomes/maille
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2) Structure du cristal parfait

*Structure diamant
solides covalents:
C(diamant)

Si,Ge etc.

Taux de remplissage=34%

(000) (Va YaVa) CFC (2 atomes par maille)

e Carbonne dans tous ses états

graphite graphéne fulleréene

nanotubes
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2) Structure du cristal parfait

L a cristallisation du C60

Les molécules de C60 (en interaction faible de type VdW) cristallisent a basse
température sur un réseau cfc. Un certain désordre orientationnel apparait au-dela
d’'une certaine température.
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http://www.futura-sciences.com/uploads/tx_oxcsfutura/c60_fc.gif

2) Structure du cristal parfait

2.1.7 Pavage de la sphere

Géode V-5-3

Géode V-7-0 Géode V-4-4 Géode V-5-3
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2) Structure du cristal parfait

Le ballon de foot C60 La tente géode
e e
» Al E

(cliquez sur le ballon)
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http://demonstrations.wolfram.com/BuckyballInIcosahedron/
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