2) Structure du cristal parfait

2.2 Reseau réel et réseau réciproque

2.2.1 Définition

réseau de Bravais (RB) réseau réciproque (RR)
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2) Structure du cristal parfait

2.2.2 A guoi ressemble le réseau réciproque?
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2) Structure du cristal parfait

2D

WS PZB

hexagonal
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2) Structure du cristal parfait

3D :
cubique Ne— cubique
hexagonal N hexagonal
cubique faces centrées cubique centre
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2) Structure du cristal parfait

2.2.3 Intérét du réseau réciprogue

« Produit scalaire dans une base non orthogonale

—

r=xa+yb+zc
k=xa"+y b"+z°c’

U

Nouvelle définition du réseau réciprogue

Kt =27(xx" +yy* +22")

t cRB
g eRR

— —

o §f:27zn nNeZ <& e9'=1
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2) Structure du cristal parfait
 Interprétation géomeétrique

One =ha' +kb* +1c"  gr=2z(hx+ky +1z) = Ones L (hK,I)
r—xa+yb+zc

La distance inter-plan est inversement
proportionnel a g,

g est perpendiculaire au plan (h,k,l)

plan — .
=N
c 9 7%
hx +ky +1z=C g
r
Cu d
b ]
a C/k ,
T
HgOHd or = d=2L
C/h ‘bw
Ré bi d a
eseau cubigue —
k N EIEINE

Cours de Physique de la Matiére Condensée, 2012 6



2) Structure du cristal parfait

« Base naturelle pour manipuler les fonctions périodiques

Cas 1D i

£(x)
F(x +a) = F(x) /\/\/\/\/

a

g n
< »

[
>

X

Décomposition en série de Fourier

2iznx a 2iznx
f(x)=Yce™ c - i e (xx

_2x

| a
On pose
ﬁ g=na" eRR

f(x)= cheigx Cy = ifoaeig'xf(x)dx = ljalz e 9f (x)dx

a -al2
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2) Structure du cristal parfait

Cas 3D f(r+t)=f(r)
2iznx  2izmy  2izpz a — 272.

Cas CUbique f(X’y’Z): Z Cn,m,pe a@a @ a g _?(n,msp)

n,m,p

. ) ig.r .
-Cas général? f(r)= ;C{;’e g €RR
]"'(I_‘k—l—f):Z:Cﬁeig'F gidt :f(F) t cRB
g 01
1 PR
c.=—— | e'9"f(r)d°r

P Qus wis
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2) Structure du cristal parfait

*Espace de Hilbert L%(0,a) et base orthonormée

Produit scalaire  (f,g) = 1r‘f"‘(x)g(x)dx
a°o

2iznx

Base orthonormée € (X)=¢€ ° neZz

Décomposition de f(x) dans cette base

(——> Convergence en norme (pas forcément en tout point)

=0

L%(0,a)

I|m

e,(x)=1(x)
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2) Structure du cristal parfait

*L_e retour du bra et du ket

Produit scalaire <f ‘g} = Ioaf*(x)g(x)dx

Base orthonormée <X\9>=%eigx <x‘f>=f(x)
)= 2 cq|9)
geRR

co =(g|f) = % f:e‘igxf(x)dx = Jac,

1 =010~ Shatal ) - Tl -aZe,f

AN J
'

Id

1 ea
Sle = X Je,| = 3 [ FO dx  (parseval

nez g<RR
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2) Structure du cristal parfait

2.2.4 Notion de densité atomigue (dans un cristal)

Cas 1D o(x)=>_5(x—na)=11,(x) (Peigne de Dirac)
nez

> X

« fonction »

périodique
*Série de Fourier
o(X) = ZG e'% C, = ijae“g'xcr(x)dx _1
- g 9 ado a
g

o(X) = gZe‘gX
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2) Structure du cristal parfait

*Transformée Fourier

o(q) = f:e“qxa(x)dx =) e = 1 > j e '(@-9)xgy

a geRR p

(au sens des distributions)

j e 9%dx = 2720(q - g)
R

o@)=2"Y 5q-g)

geRR

A

v
O

La TF d’un peigne de Dirac est un peigne de Dirac

TF(LL () =11, (@)
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2) Structure du cristal parfait

«Comment retrouver ce résultat de maniere « pédestre »

Sommations finies

[
_________________ ] R
N Sin(ZN +1qaj _
3 e 2 sin(nq)
et Sln(qaj 7Z_q n—oo
2
TRyl (!gmmam) Uﬂ%
JUV UWWWUU ]
I/N
| | |
-2xt/a -nt/a 0 Tt/a 2nt/a
q
27
o(@)==— > 5(a-9)
geRR
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2) Structure du cristal parfait

«densité atomique et fonctions peériodiques?

A
|

M:/\/\/

a !
g »
il VI

f(x+a)="f(x)

[
»

X

f(x) = Y f,(x—na) =f,(x) ® 3" 5(x - na) = f,(x) ® o(x)

neZz neZ
J— Produit de convolution

f(a) = [e *f()dx = T, (@a(a) = 21, (@) X5 ~0)
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2) Structure du cristal parfait

Généralisation en 3D de la densité atomique et du réseau réciproque

o(r)=Y.6(r-t)=1L.,.(r)  t=pa+gb+rc (par)eZ
t

~ 27
(r)—= ( )H~—~(CI)

Hé,B,E a",b*.c
— ( = — = =
G(C])= g=ha +kb +Ic (h,k,l) e Z
E:ZE(BXE)
Q
Q=a(oxc) 5 b-ZY
gzzﬂ(éxﬁ)
Q

Réseau Réel <I> Réseau Réciproque
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2) Structure du cristal parfait

Géneralisation de la densité atomique au cas non periodique
o(r)=Y.5(r -,)
n
o(q)=[[[e ™" o(r)d® Y e "

Faible désordre . =na+é&n

0
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2) Structure du cristal parfait

2.3 Détermination expérimentale des structures cristallines

2.3.1 Les différents rayonnements  (de longueur d’onde adéquat )

*Photons (RX)

OBJETS @

OBSERVABLES S ® > % .
Balle de

Maisen tennis Cellule Protéine  Atome Heoyau Proten Quark

TYPE DE ONDES HMICRO |HFRA | |ULTRA  RATOHS X RAYONS
RAYOHMEMENT RADIO ONDES ROUGE IOLET MOUS DURS GAMMA

LUMIERE VISIBLE /\ Energie (9}
...................
e 407 4o q0e 14 00 o 108 / 107 100
SOURCE DE ANTEHMNE LASERS ET RAYONNEM SOURCES  ACCELERATEURS
RAYONNEMENT RADIO LAMPES STHEHE[NH RADIOACTIVES DE PARTICULES

E ~10keV = A~ A

A(A)

12,4

~ E(keV)
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2) Structure du cristal parfait

*Neutrons (thermiques) 0,28
h h h AA)=—=

ﬁ = — = = Bl e
p mv 2mE JVE(eV)
- o il -
E=kT,  ~2eV=1~18A
*Electrons
A=  [E(ev)
2 E(eV
\/ZmE +(E) (V)
\_Y_l
Correction E®-p°c? =mgc?
relativiste  E =K +m,c?
E =100keV = 1 ~0,037A
rayonnement avantages inconvénients
RX précision Pas d’optique
neutrons faible interaction faible interaction
électrons optique Forte interaction
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2) Structure du cristal parfait

2.3.2 Lol de Braqgg

2dsind=nA

d =d,,, Distance entre plans atomiques (réticulaires)

2.3.3 Méthode de Laue

V(F) Potentiel diffuseur
V(F)% /\6=E'—E
k @ K

A () = [e719V (r)d®r

Cours de Physique de la Matiére Condensée, 2012

19



2) Structure du cristal parfait

*Diffusion par un cristal (périodique)

V() =D v, (r—t)=v,(r)®3 5(r -t)

Agr(A) = [V (r)d®r =1, (q) (27)

j o 2°@-9)

|

Facteur de forme Facteur de structure

(27)
O

Ay (@) = > 5(d - 9. (9)

f. (q) = je_iq'rvat (r)d®r Transformée de Fourier du potentiel de diffusion

3
- 2 IR
Ze"q't = ﬂZﬂq —-0) Peigne de Dirac du réseau de Bravais
t s g
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2) Structure du cristal parfait

Lien entre Laue et Bragg

K . g
0 |a=9g /
\ ;
k
O =ha’ +kb™+1C" g =2a(hx+ky +12) = gy, L (k)
g =ng, lood =27 = [g. =2
ng B n‘@"” = ZHE ‘Sin@ =N dz—ﬂ = 2d,,, SIn@ =nA

2z
A
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2) Structure du cristal parfait

2.3.4 La sphere d’Ewald

Py [ J
. e
L e ¢
= o
ogf e
.
[ J
( . o R,>g, électrons
srayon de la sphere R, = -
2 facteurs importants . R,~d, RX, neutrons

*Orientation du faisceau
/ orientation du cristal

\
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2) Structure du cristal parfait

2.3.5 Quelques clichés de diffraction

Maille tétragonale

a=b=c

Pt fcc polycristallin
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2) Structure du cristal parfait

2.3.6 Le potentiel de diffusion

f(@)=] e %y _(r)d’r

. V(1) oc n (1)

Onde électromagnétique

£(q) = [eng (r)d°r

£(0)=[ng(r)d®r =2

nd()=na(r) = £X(@)=12(q)

Z 30

Form Factor

[ul
(a5}
T

B
[}
T

a

1 1 1 1 1 1 1 1 1
u} 02 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4 16 1.8 2
sing/n A7
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électrons

neutrons

2) Structure du cristal parfait

Va (r) =V (r) AV = — e(”ng— n,)
2 Z _.I: X
Q)= 2”;;9 {( a (q))}
q

Décroissance en q plus rapide que pour les RX

<

v (r)=b,o(r)

—

f:(Q) =D,

Scattering Length (10712 ¢m)

;I T 1 |
i E 40 60
o

Atomic Number

Indépendant de g

' 2N
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2) Structure du cristal parfait

2.3.6 guestions diverses

Peut-on faire diffracter d’autres particules?

OuUl Par exemple les atomes d’'Hélium
Mais uniquement sensible a la surface

~_

Oul Les RX, les neutrons et les électrons sont
sensibles au magnétisme

Peut-on voir le magnétisme?

ET La maille magnétique n’est pas nécessairement
la méme que la maille « atomique »

: , Cubique simple
Cubique centré k P
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2) Structure du cristal parfait

Onde de spin dans le chrome: parfaitement visible dans le réseau réciproque par

rayonnement synchrotron

L:20a0:>q:2—”

20a,

v

;oIOIoIoIOIOIOIOI ol o] o[ o] o] o[o] o] o] o] o] o] o

Al

A1

Vv

UY
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2) Structure du cristal parfait

Comment faire si il y’a plusieurs atomes par maille?

Vo(r) =D Vo (F = 7))

fa)=| e 1%y (r)d’r

f(a)=2 e"*f,, (a)
=f,.() |:Z e_ia;i :|

Si un seul type d’atomes
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2) Structure du cristal parfait

Que se passe-t-il si je ne prends pas la maille élémentaire

o o L Lo .
g=ha’+kb” 7=2(a+b) g.r=x(h+k)

?
2 e

o/; %) O 2f..(q) sih+Kk pair
»

O

f—> _ ¢ 14 @ih+k)y _
(@) =1, (a)d+ ) {o si h+k impair

O o RR
C
Reéseau Carré
-9 00—
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