Chapitre IV- Les projections cristallographiques

LE RESEAU DIRECT

La structure cristalline

La base, le réseau

- Un cristal idéal peut être considéré comme une répartition régulière dans tout l’espace, d’unités structurales identiques. 
Dans les cristaux simples, cette unité structurale contient un seul atome. Exemple : Le cuivre, l’or, l’argent et les alcalins*.

- Un cristal peut être constitué de plus d’un élément chimique exemple : NaCl.

- On décrit la structure de tous les cristaux par un réseau périodique ou réseau de translation ou simplement un réseau  

 Le réseau périodique bidimensionnel (figure 1b) peut être assimilé à un « treillis » ou « un filet » infini, constituée d’un nombre infini de mailles.  Par analogie, l’unité structurale est aussi appelée Maille. 

A chaque nœud de ce réseau est attaché un groupe d’atome. Ce groupe d’atome est appelé La base ou le motif. 

La distance séparant deux nœuds est appelée période ou paramètre du réseau
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 a) Réseau unidimensionnel : Le vecteur de translation  est  r = u . a                 

b) Réseau bidimensionnel : Le vecteur de translation  est  r = u . a + v.b      
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Les paires de vecteurs (a, b) sont des vecteurs de translation du réseau. Dans tous les cas les surfaces formées sont égales ((a x b (=  b x h  )                                                 
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Figure 1.1- Définition des notions de : réseau, base, structure et vecteurs fondamentaux. 
Vecteurs de translation du réseau 
Pour décrire un réseau ponctuel, on définit Les vecteurs fondamentaux

L’origine des coordonnées est prise arbitrairement à l’un des nœuds. 
Le réseau unidimensionnel Linéaire est décrit par un le vecteur :

r = u.a                       (1.1)

Le réseau bidimensionnel ou planaire est décrit par le vecteur :

r = u.a + v.b               (1.2)
Le réseau tridimensionnel ou spatial est décrit par le vecteur :

 




r = u.a + v.b + w.c     (1.3)
u, v et w sont des entiers positifs, ou négatifs

a, b, et c sont les vecteurs fondamentaux.

La maille est un parallélépipède et les coordonnées (x, y et z) d’un point à l’intérieur de la maille, se réfèrent au système de coordonnée non unitaire. L’ensemble, de tous les points équivalents par translation xi, yi et zi, est donné par :
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Maille élémentaire et maille multiple. 

La maille est l’unité structure qui reproduit l’ensemble du réseau. 
On distingue :

La maille simple ou maille primitive, désignée par la lettre P. Parallélépipède avec un nœud à chacun des 8 sommets.  Elle ne contient pas de nœud, ni sur les faces, ni sur les arêtes ni dans son volume
Définition de Dirichlet : Dans un espace de dimensions égale ou inférieure à 3, toute maille construite sur les trois plus petites translations non coplanaires est primitive

La maille multiple contient des nœuds dans son volume, sur les faces ou sur les arêtes. Elle est désignée par les lettres F, I et C. 
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a) Le réseau hexagonal

b) Le réseau cubique

La maille P d’un réseau  cubique centré
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La maille P d’un réseau Cubique à faces centrées  
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Nombre de nœuds par maille 

La multiplicité de la maille peut être trouvée en comptant le nombre de nœud par maille. 
Un nœud au sommet est comptabilisé 1/8(commun à 8 mailles)

Un nœud sur les arêtes ¼(commun à 4 mailles), 
Un nœud sur les faces 1 /2 (commun à 2 mailles) 
Au centre 1 atome par maille. 

[image: image37.png][100]

[110]

[T10]

[111]

[011]






Atomes « partagés » entre plusieurs mailles dans le cas (a) d’un réseau CC et (b) d’un réseau CFC

Exemple : 

La maille F de la figure 1.2 b

1/8 x 8 (8 sommets) + 1/ 2 x 6 ( 6-faces ) = 4 atomes par maille. 
Ce résultat peut être trouver en calculant V- le volume à partir | (a x b). c|
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1.5- Empilement compact de sphères dures. 

Dans un espace à une dimension Il convient de juxtaposer des sphères identiques, de telle manière qu'elles se touchent. → d = 2R.  d est la distance entre leur centre et R leur rayon 
Dans l'espace à deux dimensions, on place une 3ème sphère tangente à ses deux voisines.  Les trois centres définissent un triangle équilatéral

Si une sphère est placée sur un creux entre trois autres du niveau inférieur, elle forme avec celles-ci un tétraèdre régulier. Pour des raisons de clarté, on représente les atomes comme des petites billes reliées par des barres matérialisant la maille. Dans le cas des cristaux moléculaires, il faut s'imaginer qu'il y a une molécule à chaque point noir. 


Les interstices ou Sites 

Réseau Cubique centré Le nombre de coordination est égal à 8
Les centres des gros interstices sont situés sur les faces (½, 0, ¼)  se sont des sites ‘ T ’ -  ou Tétraédriques  (entourés de 04 atomes équidistants et disposés au sommet d’un tétraèdre).  Leur nombre est 12/ cube 

Des interstices plus petits ont leurs centres aux milieux des arêtes (½, 0, 0)   et aux centres des faces (½, ½, 0) : Se sont des sites ‘O’ - Octaédriques car entourés de 6 atomes disposés au sommet d’un octaèdre. Leur nombre est 36 / cube 





Réseaux compacts : CFC et HC

Réseau cubique à faces centrées.

Les plus gros interstices sont octaédriques situés au centre du cube (½, ½, ½) et aux milieux des arêtes (½, 0, 0). Ils sont au nombre de 04 / cube 

Les sites tétraédriques sont plus petits, au nombre de 8/ cube 



b) Réseau hexagonal compact :  



LES RESEAUX DE BRAVAIS

On compte un seul réseau à une dimension et 5 réseaux à deux dimensions. 14 réseaux de bravais à trois dimensions - Les paramètres a, b et c – côtés du parallélépipède.

- Les angles et  – respectivement entre les côtés (b, c), (c, a) ,  et (a, b).

- La multiplicité P (primitive), C(bases centrées ), I (centré), et F(faces centrées) 



5) Réseau hexagonal (tri- équiangulaire)

                                                                      
Réseau de Bravais à 3 trois dimensions

Les 14 R.B sont repérés dans  les sept (07)  systèmes cristallins  Tableau 2

	Réseau
	simple (P)
	centré (I)
	à bases centrées (C)
	à faces centrées (F)
	structure
rhomboédique (R)

	cubique
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	hexagonal
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	tétragonal
(quadratique)
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	trigonal
(rhomboédrique)
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	orthorhombique
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	monoclinique
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	triclinique
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STRUCTURES CRISTALLINES SIMPLES

Structure du NaCl

Le réseau de Bravais du chlorure de sodium est CFC, la base est formée d’un atome Na et d’un atome Cl séparés par une demi diagonale du cube.

                                           -  Na :         000 ;     ½ ½ 0 ;   ½ 0 ½ ;   0 ½  

                                           -  Cl :     ½ ½ ½ ;    0 0 ½ ;   0  ½ 0   ;   ½ 0 0

Chaque atome set entouré de six atomes de l’autre espèce. Quelques exemples de cristaux ayant la même structure : KCl, AgBr, MgO, MnO…


Figure 1. 9 : Structure du NaCl

Cette structure semble cubique simple(a) mais du fait de l'alternance chimique, on a un réseau de Bravais F avec un motif di-atomique(c), que l'on peut voir comme deux sous-réseaux mono-atomiques cubiques à faces centrées imbriqué (d)

Structure ClCs.


Le réseau de Bravais  du Chlorure de Césium est cubique simple avec une molécule (motif) par maille. Les atomes sont placés aux positions de la structure cubique centrée :  Cs : 000 et Cl : ½ ½½

Chaque atome est entouré de huit atomes de l’autre espèce. Exemple de cristaux ayant la même structure : CuZn (Laiton AgMg, AlNi etc…
3.3 - Structure du diamant    

La maille élementaire contient huit atomes et la base est constituée de deux atomes (000 et ¼, ¼ ¼). Le réseau diamant a une compacité  de 0.34 à 0.46%

Cette structure est constituée de 2 sous réseaux CFC déplacés l’un par rapport à l’autre de a(3/ 4.  Dans ce type de réseau cristallisent : Le carbone, le silicium, le germanium…

La structure du diamant est dûe à des liaisons covalentes. 


 Structure du sulfure de Zinc- la blende –

Deux types d’empilement compact avec un même taux de remplissage (0.74 %)

Structure cubique à faces centrées ou empilement ABCABC…

Structure hexagonale compacte ou empilement ABAB…
a-structure cubique: 

Elle ressemble à celle du diamant avec des atomes Zn aux sites du 1er reseauCFC et des atomes de S sur le second. La structure compte 4 molécules ZnS par maille

Zn= 000,  0 ½ ½, ½0½,  ½½0 et 

S= ¼¼¼, ¼ ¾ ¾,  ¾ ¼¾, ¾¾¼
Exemple de corps possédant une telle structure : CuCl, CuF, ZnSe…

b- Structure Hexagonale

La forme cubique de ZnS devient hexagonale lorsque la température ateint 1300°K. Les deux structures sont constituées d’un empilement alterné de paires de couches : un plan constitué d’atomes de Zn et un plan d’atomes S.

Exemple de corps possédant un telle structure : SiC, Diamant hexag. CdS, ZnO

Quelques paramétres  géométriques de maille. 

Fer  - ferrite, cubique centré de paramètre a = 2,886 Å. Masse d'une mole de Fe M = 55,85 g  - Volume d'une maille V = a3 = 2,404.10-29 m3
Masse d'une maille m = 2 (motifs) x 55,85.10-3/6,02.1023 = 1,86.10-25 kg
Masse volumique rhô  = 7,72.103kg.m-3 = 7,72 g.cm-3 (valeur expérimentale 7,87 g.cm-3) ; 

Fer  - austénite, cubique à faces centrées de paramètre a = 3,60  Å. Masse d'une mole de Fe :  M = 55,85 g - Volume d'une maille V = a3 = 4,67.10-29 m3
Masse d'une maille m = 4 (motifs) x 55,85.10-3/6,02.1023 = 3,71.10-25 kg
Masse volumique rhô  = 7,95.103 kg.m-3 = 7,95 g.cm-3 (valeur expérimentale 8 g.cm-3)

Magnésium, hexagonal compact de paramètres a = 3,21  Å et c = 5,21  Å.  Masse d'une mole de Mg M = 24,31 g - Volume d'une maille V =   a2c x √ 3/2= 4,57.10-29 m3
Masse d'une maille m = 2 (motifs) x 24,31.10-3/ 6,02.1023 = 8,08.10-26 kg
Masse volumique rhô  = 1,77.103 kg.m-3 = 1,77 g.cm-3 (valeur expérimentale 1,74 g.cm-3).

Calcule du taux de compacité ou tétragonalité- c –
Vr - volume occupé par les ‘n’atomes, Vm - volume de la maille élémentaire : c = n 
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r = le rayon d’un atome.  
Réseaux cubiques : 

Le volume de la maille est Vm = a3 (a- arête du cube).

Cubique centré : n = 2 atomes, Vr = 
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Les sphères (03) se touchent le long de la diagonale du cube :
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Cubique à faces centrées :  04 atomes, donc Vr  = 
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Réseau hexagonal : 

Pour établir le rapport  la hauteur c au côté a dans un réseau hexagonal compact, il suffit de voir que l'on a deux tétraèdres réguliers inversés dans ce cas 

On a 
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 ( 1,63a (rapport idéal*), et a = 2r  

*Le rapport c/a est (  variable: Mg (c/a) ( 1.62, Ti (c/a) (1.59 et Zn (c/a) (1.86  
Le volume Vr  = 
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 La maille P contient 02 atomes

Vm = a2 . c 
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Relations géométriques des paramètres de maille

a -Cubique centré les sphères (atomes) se touchent le long de la diagonale du cube

b -Cubique à faces centrées les sphères (atomes) se touchent le long de la diagonale d'une face 

c) Relations entre les paramètres c et a du réseau hexagonal.
LES INDICES DE MILLER

Les indices des plans 

Definition : 

- Trois nœuds situés aux extrémités des vecteurs n1, n2 et n3 n’apartenant pas à une même rangée définissent un plan réticulaire. Celui- ci contient une infinité de nœuds. 

- Ramené à un système de coordonées (a, b, c) , un plan coupe les axes de reference  en a/h, b/k et c/l.  L’équation d’un plan s’ecrit : hu + ky + lw = m                    (1.7)
          -h,k et l sont des entiers positifs, négatifs ou nuls. Se sont les valeurs des longueurs OA, OB et OC

          -m  = 0 le plan passe par l’origine

          -m = ±1 pour  le plan le plus proche de l’origine. 



Figure1. 14 : Définition d’un plan dans un repére non unitaire - Cas général.

La determination des indices de Miller s’effectue de la manière suivante :

           - On inverse les intersection d’un plan avec les axes a, b, c

           - On ramène le résultat par multiplication à 3 entiers premiers entre eux.

           - Un plan est désigné par (hkl). Les indices négatifs sont représentés par : 

           - Une famille de plan {hkl} est un ensemble de plans reliés par des opérations de symétrie.

Exemple : {001}= (010 ), (100), (001) ,(ī 00), (0 ī 0) et (00 ī )représente  les 6 plans des faces
Les plans réticulaires constituent une autre manière de décrire le réseau cristallin. Dans ce cas les nœuds sont assemblés en plans parralléles et équidistants. cette équidistance est un paramètre important en cristallographie et est noté « dhkl  »  

Les indices des directions

Les indices des directions sont exprimés par l’ensemble des plus petits entiers ayant le même rapport eux qu’un vecteur colinéaire à la direction considérée.

Une famille de directions équivalentes est désignée par < uvw> et les indices négatifs par :

En pratique, on choisit trois faces formant un trièdre dont les intersections définissent les directions  (a b c ). Le choix d’une 4ieme face qui coupe ces trois directions établie les rapports a : b : c.

Relativement à ce système de coordonnées, toutes les autres faces (Plans ) et arêtes (directions) satisfont à la loi des indices rationnels :

Les rapports h :k :l de toutes les faces et u :v :w de toutes les arêtes sont rationnels


Figure1.15 : Définition d’un système de coordonnées



Figure1. 16 : Schéma des plans (hkl) (a) et des directions (uvw) (b)dans un système de coordonnées quelconque

Les indices de Miller Bravais.

Les indices de Miller Bravais sont utilisés dans le système hexagonale. On parle de plans (hkil). L’indexation à 4 indices permet de mettre en évidence les plans équivalents.

Exemple : les plans des faces du prisme qui sont équivalents, s’écrivent {100} et {110} dans le système à 3 indices. 

Dans la notation à 4 indices ces plans appartiennent à la même famille {1100}. 

Le passage de la notation à 3 indices vers la notation à 4 indices est aisé. 

Il faut tenir que i = - (h+k).
Pour une direction on démontre que [UVW] se transforme en [uvtw] par :

u= 1/3( 2U – V)      v = 1/3(2V – U)  t = - (u +v) et w = W

L’opération inverse donne :

U = u - t                   V = v – t  et W = w


Indice des plans du système hexagonal, 
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Structure = réseau + Base
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c) Réseau tridimensionnel : Les vecteurs de translations fondamentaux permettent une répartition atomique identique autour d’un point r ou de tout autre point r’ tel que :


 r’ = r + u.a+ v.b + w.c        





ri,uvw = (xi+u) a +(yi+v) b+(zi +w) c 
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a’= a /2 (x +y - z)                                                           


                                                                                              b’= a /2 (-x + y +z)
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a’= a/2 (x +z )
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V =    ½  0    ½         = a3/4  ( a – coté du cube)        (1.6)
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�EMBED Equation.3��� 
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Les 8 sites T à l’intérieur de la maille
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a   ≠ b  et     = 90° 
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a   ≠ b  et     ≠ 90° (q.q)      





1) Réseau  Oblique





2) Réseau rectangle.
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a = b  et = 90°





4) Réseau carré
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a   = b  et     ≠ 90°   





3) Réseau rectangle centré    (diamant)
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  a = b et  = 120°





: Structure du CsCl
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Plan h x/a + k y/b +l z/c = 1


Pour y=z=0  x= u= a /h= OA 


h est la valeur réciproque de OA en unité de a	     (1.8)
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