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STRUCTURE CRISTALLINE

Propriétés des matériaux et structure cristalline

Les proprictes des matériaux (propriétés physiques,
chimiques, mécaniques,...) et leur comportement en
service dépendent en grande partie de leur structure
cristalline.

C’est quoi la structure cristalline?

La structure cristalline ou 'architecture atomique est le
mode de répartition des atomes ou des molécules dans
les solides et les relations géométriques existant entre
les positions de tous les atomes.



UES STRUCTURES CRISTA

NaCl

Diamant
(tous les atomes
sont du carbone)




STRUCTURE CRISTALLINE

Du désordre complet a 'ordre parfait
Désordre complet ou gaz

A cause de l'agitation thermique, la position de chaque
particule (atome ou molécule) par rapport a une autre varie
continuellement dans le temps. Donc, pas d’ordre.

Ordre parfait ou solides cristallins

Chaque atome occupe une position bien définie par rapport a
tous les autres atomes quelque soit la distance qui les sépare.

Donc, ordre a courte et a longue distance.
Cas intermédiaire ou solides amorphes (Verres)

Dans de telle situation, la structure du solide est tout a fait
semblable a celle du liquide (ne differe de 1'état liquide que
par le taux de viscosité). Cest une structure amorphe ou
vitreuse qul est une structure isotrope, ordre a courte
distance.



Désordonné
= Amorphe

Liquide

Ovrdre a courte distance

———  Ovrdre i grande distance

Solide —— Ordonné
= Cristallin




STRUCTURE CRISTALLINE

Réseau périodique d’atomes ou cristal idéal

Un cristal i1déal peut étre construit par une
répétition réguliere d’'unités structurales
1dentiques : atomes ou molécules

Les de dans
constituent un appelés

Dans le langage des cristallographes, ces points
sont appelés mnoeuds et 'unité structurale est
appelée base ou motif.






STRUCTURE CRISTALLINE

Structure cristalline

Il en découle de ce que nous venons de voir la
relation logique suivante :

Structure cristalline = Réseau +Base
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STRUCTURE CRISTALLINE

Vecteurs de translation

Dans le cas d’'un cristal i1déal, les noeuds du réseau
sont définis, a partir d'une origine quelconque O, par
I’'équation :

—

OM = nlé’+n25+ n36

Q)
(=]
o
o

ou n,, n,, ng, sont des entiers arbitraires et

sont trois vecteurs non coplanaires appelés
vecteurs de translation fondamentaux.




STRUCTURE CRISTALLINE

Maille élémentaire

Dans l'espace a  trois
dimensions, la maille
primitive ou maille
elémentaire est schématisée
par un parallélépipede

La répétition de ce
parallélépipéde dans les
trois directions conduit a la
formation du cristal

La maille crystalline est le Plus
petit volume conservant toutes
les propriétés géométriques,

physiques et chimiques du

cristal.




STRUCTURE CRISTALLINE

Exemple du Fer a (Cubique centré)

I'empilement de 27 cubes D
1 . onne
élémentaires

v

Maille
élémentaire Cristal




STRUCTURE CRISTALLINE

Maille élémentaire de Wigner-Seitz

Le plus petit volume (a trois
dimensions) ou la plus petite surface
(a deux dimensions) obtenu en
joignant un nceud donné a tous ses
volsins par des segments et en
tracant les plans médiateurs dans un
espace a trois ou a deux dimensions
est appelé la maille élémentaire de
Wigner-Seitz.

Tout l'espace (a trois dimensions) ou
toute surface (a deux dimensions)
peut étre rempli par ces mailles.




STRUCTURE CRISTALLINE

Résumé des principales définitions

Cristal: Un cristal 1idéal est constitué par la
repétition réguliere, dans tout 'espace, d’atomes
ou de groupements d’atomes.

Base (ou motif): Cest 'atome ou le groupement
d’atomes constituant I'unité structurale affectée a
un nceud du réseau.



TRUCTURE CRISTALLIN

reseau

'(e mpl ' > - ceuds cristal

a
b X La bonne maille :
|
—ui - le plus petit parallélogramme
° ° - les vecteurs de base doivent étre
paralléles aux symétries du réseau
[ ] - -9 [ ] [ ]
a3 .’ La bonne maille est la 1, bien que
# cela soit discutable (entre 1 et 3)
b [ J ® [ J

Nous choisissons la maille ou nous trouvons plus de symétrie




STRUCTURE CRISTALLINE

Maille simple

Les vecteurs a b et ¢ seront
fondamentaux s1 les translation
permettent de décrire tous les nceuds
du réseau cristallin, alors le
parallélépipede correspondant
constitue la maille simple ou
primitive.

Maille multiple

Une maille multiple sera constituée a
partir de vecteursa, b et ¢ non
fondamentaux si1 le parallélépipede
contient n points équivalents (n>1); le
motif sera donc constitué par n
motifs élémentaires et 'ordre sera n

Mailles primitive

&S
YL

Maille de Maille multiple

Wigner-Seitz



STRUCTURE CRISTALLINE

Maille élémentaire du

réseau cubique centré
Maille élémentaire du réseau
cubique faces centrées

Comme la maille élémentaire ne mis pas a profit la symétrie du cristal,
on utilise la maille multiple (cc, cfc,...)



STRUCTURE CRISTALLINE

Opérations de symétrie
L’ordre qui regne dans les cristaux est a lorigine des
opérations de symétrie qui laissent la structure cristalline
invariantes.
Ces opérations sont les :

Translation ;

Rotation ;

Symétrie (par rapport a un point, a un axe ou a un plan).

Remarque

Les deux dernieres opérations (rotation et symetrie) sont
appelées transformations ponctuelles.

Notons aussi qu’on peut avoilr
rie, appelées , formées du
produit de et de



A a ;“V e S '
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—C  équilatéral
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STRUCTURE CRISTALLINE

Systémes et réseaux cristallins

Selon qui s’établissent entre
les de base et les

on peut distinguer sept
systémes a savoir:

Triclinique ;

Monoclinique ;

Orthorhombique ;

Rhomboédrique ;

Hexagonal ;

Quadratique ;

Cubique.



STRUCTURE CRISTALLINE

Les 7 systemes cristallins

C p 'c
sie | b Ble | b 84 b
Y 2V oY
cubique quadratique orthorhombique
a=b-c a-B-V-—’% a=b#c a-ﬁ-)’-—g- asbsc a-ﬁ-?—%’

monoclinique

asbyc a-V--’2€¢ﬂ

face (0001)
rhomboédrique (T ........

a=b=c
a-ﬁ-}’#g \

triclinique
asbsc awfsVsd

face(1010)

hexagonal
a=bysc

face (ﬁoo)é 2

a-ﬁ-g
V=2 7r/3




STRUCTURE CRISTALLINE

Les 14 Réseaux de Bravais

Quadratique
a=bzc

o= p=y=90°

Orthorhombique
axbsc

o=p=y=90°

Hexagonal
a=b=zc
a=p=9°
y=120°

4 types de réseau

Monoclinique 4 types de réseau
;:E:: Soe P c P Primitf
B+ 120° I centré
F toutes faces centrées

Triclinigue C 1 face centrée
azbs Cq P + 7 systémes cristallins
oy 290° = 14 réseaux de BRAVAIS




STRUCTURE CRISTALLINE

Repérage des directions et des plans

Le systeme d’axes utilisé pour le repérage des
directions et des plans est toujours celui qui
correspond aux trois vecteurs de translation du
réseau

™ =

Le choix de l'origine, situé a un ncud du réseau, est
arbitraire car tous les ncuds sont géométriquement
équivalents.

En outre, les longueurs mesurées selon les trois
directions Ox, Oy, Oz qui portent les trois vecteurs le
sont en fonction de ces trois vecteurs dont le module de
chacun est pris comme unité de mesure.

La direction d’une droite passant par l'origine et le point
de coordonnés u, v, et w est désignée par trois indices u,
v et w qu’on représente en pratique par le symbole
[uvw].

Conséquence : Les coordonnées d’un point au sommet
d’'une maille sont toujours des multiples entiers des
vecteurs fondamentaux.

Remarque:

La famille des directions équivalentes est notée par le
symbole <uvw>




STRUCTURE CRISTALLINE

Repérage des directions et des plans

Indices de Miller des plans (111) Plan établi par rapport
f a l'origine au point O

Par définition, les indices de Miller, notés

(hkl), sont les inverses des intersections du
plan avec les trois axes du cristal considéré
mesurés en fonction des longueurs a, b et c
avec la condition : lorigine des axes ne doit
pas appartenir au plan a repérer. " o

En pratique, on procéde de la facon suivante : }
Autres plans

On détermine les coordonnées des |x (111) équivalents

intersections du plan avec les axes Ox, Oy %)

et Oz en fonction des longueurs a, b et c ; f
On prend les inverses de ces '
intersections ; 5

| il
On réduit les trois fractions au plus petit ¢ 77
commun dénominateur ; | a

I3 /Y

On prend les trois numérateurs ainsi A\_/ —b—s

obtenus représentant les trois indices h, k
et 1 par rapport aux trois axes Ox, Oy et
z.

Remarque: La famille des plans équivalentes
est notée par le symbole {hkl}




STRUCTURE CRISTALLINE

Repérage des directions et des plans
Exemple d’application

Z




*

¥
(221) (T12) (17T1)
Divers plans remarquables, et leurs indices de Miller.




STRUCTURE CRISTALLINE

Structures hexagonales et indices de
Miller-Bravais

Dans le cas de la structure hexagonale
et dans le but de distinguer les
familles de plans et la symeétrie
hexagonale, on utilise des 1indices
appelés indices de Miller-Bravais.

Dans ce cas, on utilise quatre axes
portant les vecteurs a,, a,, a;, et c.
Les trois premiers sont coplanaires et
forment entre eux des angles de 1207
le quatrieme est normal au plan qui
contient les trois premiers (a;, a, et

ag).

En pratique, les indices de Miller-
Bravais sont notés (hkil) et on les
obtient de la méme facon que les

indices de Miller.
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Densité des nceuds

Par son importance en pratique (déformation par
cisalllement selon les plans et directions denses), il
est important de connaitre comment déterminer la
densité des noeuds soit par unité de longueur
(densité selon une direction), soit par unité de
surface (densité sur un plan), soit par unité de
volume.

i |

— Densité des nceuds dans le plan (100) :

T P

| @ I(|00)4 (4,(1“_"_:_37
O O l 4 a* =

W




STRUCTURE CRISTALLINE

Sites dans les réseaux cristallins

Dans les réseaux cristallins, les sites ou
interstitiels sont les espaces libres laissés
entre les atomes du réseau.

Un site est un polyeédre dont chacun des sommets
correspond aux centres des atomes qui 'entourent.

Exemple: Cas du cubique simple.

Dans ce cas, on a un seul site cubique (au centre
d'un cube) dont les sommets sont les nceuds de la
maille élémentaire.



STRUCTURE CRISTALLINE

Le type et le nombre de sites qu’on peut
trouver dans les structures cfc, he, cc, cs.

Site octaédrique

Structure cristalline Type de Sites | Nombre de sites Par maille | Nombre de sites par atome
cfc T 8 2

0 4 1
hc T 12 2

0 6 1
cc T 12 6

0 6 3
cs C 1 1

cfc . Cubique a faces centrées  hc : Hexagonal compact  cc : Cubique centré  c¢s : Cubique simple
T : Sites tétraédriques O : Sites octaédriques C : Sites cubiques

Site tétraédrique



STRUCTURE CRISTALLINE

Taux de compacité

Il est donc clair, d’apres ce
quil précede, que le volume de
la maille élémentaire n'est
pas totalement rempli.

Pour quantifier cela, on
introduit la notion du taux de
compacité défini comme étant le
rapport du volume occupé par
les atomes au volume totale de
la maille considérée.

occupé




STRUCTURE CRISTALLINE

Assemblage ABAB...

Dans un plan, on obtient un assemblage
compact des spheres rigides quand chacune
d’elle est entourée de six proches voisines
formant un réseau plan hexagonal.

Ce premier plan est appelé A.

Pour avoir un empilement compact a trois
dimensions, la deuxiéme couche B ne sera pas
déposée directement au-dessus de la premiere,
mais dans une position telle que chaque sphere
de la couche B soit en contact avec trois
spheéres de la couche A.

Pour la troisiéme couche, on la place dans les
interstices de la deuxiéme qui correspondent a
la position des spheéres de la couche A.

Nous obtenons ainsi un empilement ABABAB....
qui correspond a la structure hexagonale
compacte.




STRUCTURE CRISTALLINE

Assemblage ABCABCABC...

S1 on place les spheres de la
troisieme couche dans des
interstices de la couche B qui
ne correspondent encore a
aucune des couches précédentes,
on obtient un empilement,
différent du premier, du type
ABCABCABC... ayant le méme
taux de compaciteé que

'empilement ABAB et qui

correspond a la structure cfc.




STRUCTURE CRISTALLINE

Réseau réciproque

Ce réseau a été introduit pour simplifier les calculs notamment
pour la théorie de la diffraction des rayonnements par les
structures périodiques (les cristaux).

Définition
Soit un réseau cristallin dont les vecteurs fondamentaux
sont & b,c. Le réseau réciproque de ce réseau est construit a
partir des vecteurs ABC tels que:
- b AC " N L anb
e Tt C=0"_———
a.(b AC) a.(b AC) a.(lo AC)

-~ | O

Remarque

Les valeurs retenues pour la constante ¢? sont 6?=1 ou 2rn. Dans
notre cas, nous retenons la derniere valeur, i.e. 27 ; ce qui nous
permettra d'utiliser la méme métrique pour représenter I'espace
réciproque et 'espace des vecteurs d’onde.



STRUCTURE CRISTALLINE

Nceuds du réseau cristallin et n,euds du réseau réciproque
Les nceuds du réseau cristallin sont donnés par :

15 —ma+nb+pc
mnp
ou m, n et p sont des entiers.

Les noeuds du réseau réciproque sont, par analogie, définis dans I'espace de
Fourrier par :

G=hA+kB+IC
ou h, k et 1 sont des entiers.

Réseaux réciproques des réseaux cubiques
On peut facilement établir que:

Le réseau réciproque dun réseau cubique simple est un réseau
cubique simple ;

Le réseau réciproque d'un réseau c.c est un réseau c.f.c;
Le réseau réciproque d'un réseau c.f.c est un réseau c.c .



STRUCTURE CRISTALLINE

Diffraction cristalline

Pour explorer la structure des cristaux, on étudie les
figures de diffraction d'ondes qui interferent avec les
atomes.

Cette diffraction ne peut avoir lieu que si la longueur
d’onde est comparable a la distance intra-atomique dans
le cristal (=A).

S1 la longueur donde est supérieure a lordre de
grandeur mentionné précédemment, on ne peut mettre

en évidence les détails d’'une structure cristalline a
I’échelle atomique,

Avec des rayonnements de longueur d’'onde plus courte
la diffraction a lieu sous des angles trop faibles.



STRUCTURE CRISTALLINE

Diffraction Cristalline

Ecran
fuoresce

ombrage

TRl Echantillon



STRUCTURE CRISTALLINE

Rayonnements utilisés
1. Rayons X

Ces rayons sont produits
par décélération dun
faisceau d’électrons par
une cible métallique et par
excitation inélastique des

électrons 1nternes des
atomes de la cible.
Le premier mécanisme

donne un spectre continu
qui s’é¢tend sur une large
gamme d’ondes tandis que
le deuxieme mécanisme
donne des pics.

Générateur a tube

Refroidissement

(3.9/m)
Enceinte plombée
Cathode Enceinte sous vide Anode L
Ampoule de verre /JT—L‘\&
HT +
]
Alimentation:
U max : 60KV ijl/ament
Pmax:1.5kW | max -2A ;
Imax : 25 mA O A Cible ou foyer
—
Fenétre du tube
Intensité raie
fémission 2
$ L aes M Rayver C
raies K Ly A, caractéri bJu
f \ | M.
Ko
M |
Ky 2 B
! M,
,}\’\ :
/"
L f
/ : ‘ ' ‘
'V
J
| l
| \)\, e | Rayonnemant de freinag
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Rayonnements utilisés

Intensité

1. Rayons X (suite)
Lorsque la longueur d’onde

de la radiation incidente est m
comparable ou inférieure au o .

N , déviation 26
parametre du réseau, on
peut trouver un ou plusieurs| =| [~
faisceaux diffractés dans des
directions différentes de celle
du faisceau incident

]




STRUCTURE CRISTALLINE

2. Neutrons

Les sources de neutrons sont :
Sources radioactives ;
Accélérateurs de particules ;
Réacteurs nucléaires.

Toutes ces sources produisent

Schéma de la thermalisation
des neutron

Control rod

des neutrons rapides
(E>1MeV). On les ralentit pour
obtenir des neutrons
thermiques.

Les neutrons possedent des
moments magnetiques ;

Cest dailleurs la raison
pour laquelle on les utilise
pour étudier les cristaux
magnétiques
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3. Electrons

les électrons sont produits par
un canon d’électrons (systeme de
chauffage d'un filament).

Les électrons interagissent
beaucoup avec la matiere (ils
déposent beaucoup d’énergie
donc 1ls perturbent le systeme) ;
1ls peénetrent relativement peu
dans le cristal.

Ils sont plus utilisés pour étudier
les couches minces, Iles
surfaces, les cristaux tres fins
et les gaz.

Filament

Haute
Tension

S

Faisceau d'électrons

Faisceau d'électrons
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Loi de Bragg

Pour wune série de plans
réticulaires paralleles et
equidistants dont la distance
inter-réticulaire est d, une
interférence additive entre les
rayons réfléchis apparait lorsque
la différence de marche entre des
plans consécutifs est un multiple
entier de la longueur d'onde du
rayonnement réflécha.

Par conséquent, la condition
d'interférence additive pour un
rayonnement incident  de
longueur d’'onde A est donnée par
la loi de Bragg suivante :

Loi de Bragg

2dsind=nA
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Méthode de Laue

Dans cette technique, on
dirige un faisceau
polychromatique de RX
ou de neutrons sur un
monocristal.

Le cristal ne diffracte que
les ondes ayant des
longueurs pour lesquelles
les plans réticulaires
distants de d et inclinés
d'un angle 6 tels que la loi
de Bragg soit satisfaite.

faisceau X

incident

diffraction dans

C

ertaines directions

de l'espace

e

MOonocrist

r o
31}_{\

cliché
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Meéthode du cristal tournant

la=  technique du cristal

tournant utilise un faisceau O
/,- monocristal tournant

monochromatique.

La satisfaction de la lo1 de || | . @/
Bragg est assurée par la R B 1 i
rotation du cristal autour d'un )
axe vertical (perpendiculaire T
au trajet du faisceau) pour N | L
amener des plans atomiques
en position de réflexion.

[ film photographique
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Méthode des poudres ou de
Debye-Scherrer

On dirige un faisceau
monochromatique sur un
polycristal a grains trés fins ou
un échantillon finement broyé
contenu dans un fin tube
capillaire.

Elle est donc adaptée a I’étude des
diagrammes de phases des
alliages.

Les diagrammes de diffraction
sont collectés sur un film disposé
sur un cylindre dont I'axe sert de
support pour ’échantillon.

L’intersection des d1agrammes et
du film donne une série d’anneaux
concentriques.

film photographd qoe

,a"
faiscean

incident a:}'ﬁ ______

échantillon

rayons
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Facteur de Structure

Pour relier les intensités diffractées au contenu de la maille (nombre,
position et distribution électronique des atomes de la maille), on a
introduit une grandeur appelée facteur de structure défini par :

F. =Z f.exp(-ip,.G )
J

ou f; est le facteur de forme ou coefficient de d1ffus1on atomique (le
pouV01r diffusant d’'un atome), j est un indice sommé sur les N atomes de
la base, est le vecteur position du noyau de 'atome j et est un vecteur
du réseau réciproque.

Pour une réflexion h, k, 1, 'expression du facteur de structure devient :

Remarque : I est a noter que le facteur de structure n'est pas
nécessairement réel. L'intensité diffusee est fonction de F.F° ou F°
représente le complexe conjugué de F.
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