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I. Kristályfizikai alapfogalmak:

Ismert tény, hogy a szilárd anyagok kémiai összetétele nem feltétlenül határozza meg az adott anyag összes fizikai tulajdonságát. Ugyanazon kémiai elem különböző molekulaszerkezetű, és (szilárd halmazállapotban) eltérő kristályszerkezettel rendelkező módosulatait allotróp módosulatoknak nevezzük. Egy adott elem allotróp módosulatai fizikai tulajdonságaikban egymástól rendkívül eltérőek, de gyakran még a kémiai tulajdonságaik is különbözőek. Például a szén allotróp módosulatai a grafit illetve a gyémánt is. Két, fizikai tulajdonságaikban (szín, keménység) teljesen eltérő anyag, mégis mindkettő a szén egyik megjelenési formája: a grafit, melynek éppen a puhaságát használjuk ki, amikor egy ceruzával írunk egy papírlapra, és a gyémánt, amely pedig a legkeményebb természetes elem a Földön. Vagy tekintsük akár a légzésünkhöz nélkülözhetetlen oxigént, annak is egy allotróp módosulata például az ózon (O3), mely nagyobb mennyiségben egy mérgező gáz. De ugyanígy említhetnénk mondjuk a szilícium-dioxidot (SiO2), melynek ilyen módosulatai a kvarc vagy az üveg, de létezik közel tíz másik allotróp módosulata is. 
A szilárd kristályos anyagok szeretnek szabályos alakzatokba, úgynevezett kristályszerkezetekbe rendeződni. Kristályos anyagnak nevezzük azokat a szilárd anyagokat, melyek térben periodikusak, vagyis amelyek diszkrét eltolási szimmetriával bírnak. Egy kristályos anyag összes eltolási szimmetriája csoportot alkot. Az eltolási csoport elemeit reprezentálhatjuk az eltolások valós térbeli vektoraival, az [image: http://latexcms.math.bme.hu/beadas/10/images/eq_10_cf160fd4ba10f2d12a0c0705043b16df046e1b1c.png] rácsvektorokkal. Elemi rácsvektorok (szokták elemi transzlációs vektoroknak is nevezni) azok az [image: http://latexcms.math.bme.hu/beadas/10/images/eq_10_53276ad9ce62686144f2a99f01dd1b2446f2a5e7.png] vektorok, amelyekből ha képezzük az összes lehetséges
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lineáris kombinációt (ahol [image: http://latexcms.math.bme.hu/beadas/10/images/eq_10_c5a4f0f4ad66795285416e1440c86c1f3493d79e.png], [image: http://latexcms.math.bme.hu/beadas/10/images/eq_10_967edc644a5d1a88fc36c977091ee0972f523e8c.png] és [image: http://latexcms.math.bme.hu/beadas/10/images/eq_10_7c2a6e56a28587c3e9144c24f5aa8f9ad1d31ec5.png] tetszőleges egész számok), akkor minden rácsvektort pontosan egyszeresen kapunk meg. A kristály periodikus szerkezetén azt értjük, hogy az invariáns az [image: http://latexcms.math.bme.hu/beadas/10/images/eq_10_cf160fd4ba10f2d12a0c0705043b16df046e1b1c.png] rácsvektorokkal történő eltolásra. Ha például a kristály egyik atomja az [image: http://latexcms.math.bme.hu/beadas/10/images/eq_10_9ce5508460b56791bc1f80bc5a2f04d5ea5ca2b0.png] helyen van, akkor az [image: http://latexcms.math.bme.hu/beadas/10/images/eq_10_36f088e3406fd96927a8373a12fc8545ffa348fb.png] helyen ugyanolyan atom található. Hasonlóképpen, a kristály [image: http://latexcms.math.bme.hu/beadas/10/images/eq_10_7517d0c1343435fff665754112e0860f326d89c2.png] elektronsűrűsége invariáns a rácseltolásokra: [image: http://latexcms.math.bme.hu/beadas/10/images/eq_10_a2e33d9e9c5d4180a3634515915787d97cd35e80.png]. A rácsvektorok végpontjai egy ponthalmazt alkotnak,melyet kristályrácsnak, pontrácsnak, vagy röviden csak rácsnak nevezünk. 
Említést kell tennünk még a kristály elemi cellájáról, amely az a térbeli tartomány, melyet valamennyi rácsvektorral eltolva a teljes kristályt pontosan egyszeresen fedjük le. Az elemi cella szokásos választása az elemi rácsvektorok által kifeszített paralelepipedon [1].


II. Kristályszerkezetek:

A következőkben nézzünk meg néhány nevezetes rácstípust, melyek leggyakrabban fordulnak elő a természetben. 

1. Egyszerű köbös rács (SC = Simple Cubic)

Az egyetlen elem, amely ilyen rácsban kristályosodik az a polónium (Po). Az egyszerű köbös rács szerkezetét az alábbi, 1. ábra mutatja. A szabályos kocka alakú kristályszerkezet minden csúcsában egy atom található. 
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1.ábra: Egyszerű köbös rács

2. Lapcentrált köbös rács (FCC = Face Centered Cubic)
Ilyen kristályrácsa van például a legtöbb nemesfémnek [arany (Au), ezüst (Ag), platina (Pt)] vagy a nikkelnek (Ni), az ólomnak (Pb), illetve a réznek (Cu) és a vasnak (Fe) 912 °C felett. 
Ebben az esetben nemcsak a kocka csúcsaiban, hanem ezen kívül minden oldalának közepén is található egy-egy atom. A lapcentrált köbös rács szerkezetét mutatja az alábbi, 2. ábra.  
[image: ]
2.ábra: Lapcentrált köbös rács

3. Tércentrált köbös rács (BCC = Body Centered Cubic)

A kocka csúcsain kívül a közepén található még egy atom. 
Ilyen a kristályszerkezete többek között a molibdénnek (Mo), a wolframnak (W), a vasnak 912 °C alatt, illetve a nátriumnak (Na) és a káliumnak (K). A tércentrált köbös rács szerkezetét mutatja az alábbi, 3. ábra. 
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3.ábra: Tércentrált köbös rács


4. Szoros illeszkedésű hexagonális rács (HCP = Hexagonal Close Packed)
Négy atom alkot benne tetraédert. Ilyen például a cink (Zn), vagy a magnézium (Mg) illetve a titán (Ti) is. Az elrendezést a 4. ábra mutatja.
[image: ]
4.ábra: Hexagonális rács

5. NaCl szerkezet

Ez gyakorlatilag két egymásba tolt lapcentrált köbös (FCC) rács. 
Az 5. ábrán zölddel a klorid-ionok (Cl-), világoskékkel pedig a nátrium-ionok (Na+) vannak jelölve. A nátrium-klorid (NaCl), hétköznapi nevén kősó vagy konyhasó ebből a két ionból tevődik össze, a két ion közötti elektrosztatikus vonzó erő tartja össze a kristályrácsot. 
Ilyen kristályszerkezete van a konyhasón kívül az ezüst-kloridnak (AgCl), vagy a kalcium-oxidnak (CaO) is. 
[image: https://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/thumb/e/eb/Sodium_chloride_crystal.png/220px-Sodium_chloride_crystal.png]
5.ábra: NaCl-rács


6. Gyémántrács

Ezen kristályrács típus alapja a lapcentrált köbös rács, de ezen felül minden második nyolcad kockában van egy-egy atom. Ezt szemlélteti a 6. ábra.
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6.ábra: Gyémántrács szerkezete

Az elemek közül ilyen szerkezete van többek között az szilíciumnak (Si), a germániumnak (Ge), illetve az ónnak (Sn), de ilyen a szerkezete magának a gyémántnak is.  A szilícium és a germánium a félvezetők jelentős képviselői, fontos ismernünk kristályrács-típusaikat.

III. Rácshibák:

A természetben előforduló kristályos anyagok szerkezete korántsem mindig tökéletes, előfordulhatnak bennük különféle hibák, ezeket összefoglaló néven rácshibáknak nevezzük. A rácshibákat a dimenziójuk szerint tudjuk csoportosítani, ezek alapján megkülönböztetünk: 

· nulladimenziós ponthibákat
· egydimenziós vonalhibákat 
· kétdimenziós felületi hibákat 
· háromdimenziós térfogati hibákat

1. Nulladimenziós-pontszerű hibák

Ez háromféle lehet: 

a) Vakancia: ez egy egyensúlyi rácshiba, amelynél az egyik atom hiányzik a rácsból, nincs a helyén semmi. A vakancia jelenségét az alábbi, 7. ábra szemlélteti. 
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7.ábra: Vakancia bemutatása

A vakancia egy termikus hiba, az n vakanciakoncentrációra az alábbi összefüggés írható fel: 



ahol E a vakanciakeltési energia (értéke fémekben 0.8-1.0 eV), N az atomok száma, T a hőmérséklet, k pedig a Boltzmann-állandó (k = 1,38·10−23 J/K).
A vakanciák felelősek az anyagokban a diffúzió jelenségéért: a különféle szennyező atomok ún. vakanciamechanizmussal vándorolnak a kristályban. Ennek számos alkalmazása is van: így tudunk például hidrogént tárolni magnéziumban vagy palládiumban. 

b) Intersticiális atom: egy atommal több van a rácsban, ezért hívják rácsközi atomnak is.
Ez is egy termikus rácshiba.

[image: ]
8.ábra: Intersticiális atom megjelenése

c) Szennyezők (adalékolt atomok)

A szennyezők lehetnek szubsztitúciósak, ilyenkor az egyik atom helyén egy másmilyen atom található, ezáltal az anyagok tulajdonságai jelentősen megváltozhatnak. Például a vas rozsdásodik, de ha szennyezőként ezüstöt, nikkelt vagy krómot tartalmaz, akkor nem fog rozsdásodni.  
A szennyezők lehetnek továbbá intersticiálisak: ebben az esetben a rács közé szorul a szennyező atom, ilyen, amikor például a vasatomok közé egy szénatom beszorul.

2. Egydimenziós-vonalhibák

A vonalhibákhoz a különféle diszlokációkat soroljuk, ennek lényege, hogy az atomok síkjai valamilyen módin el vannak torzulva. Egy ilyen diszlokációt mutat a 9. ábra.
A diszlokációk a kristályokban leggyakrabban előforduló egyenes vagy görbült vonalak, amelyek mentén a kristályrács sérült. A diszlokációknak két fajtájuk van: az éldiszlokációk és a csavardiszlokációk. Az éldiszlokációt úgy a legegyszerűbb elképzelni, mint extra félsíkot, amelyet a felülettől betoltunk a rácsba. A sík éle a diszlokáció vonala. A csavardiszlokációt úgy képzelhetjük el, hogy a kristályt felvágjuk, majd a vágóél irányába deformáljuk [3],[4]. 
[image: ]
9.ábra: Egy diszlokáció illusztrálása

3. Kétdimenziós-felületi hibák

Ide tartoznak az ún. szemcsehatárok, amelyeken összegyűlhetnek a szennyeződések, ezáltal az anyag rideg lesz és törékeny. 




4. Háromdimenziós-térfogati hibák

Ezek lehetnek kiválások: például valamilyen csapadék, esetleg más kristály kiválása, mely által az anyag mechanikai tulajdonságai is megváltozhatnak. Térfogati hibák lehetnek továbbá az üregek (pórusok) is. 

IV. Szerkezetvizsgálat:

Azt, hogy egy kristály pontosan milyen kristályszerkezettel rendelkezik, különféle szerkezetvizsgálati módszerekkel lehet meghatározni. Ezek közül a legismertebb talán a röntgendiffrakció elvén működő szerkezevizsgálati eljárás. 
Az atomos szerkezet vizsgálatához olyan monokromatikus (állandó hullámhosszúságú) sugárzás szükséges, melynek hullámhossza megegyezik, vagy kisebb a kristályrácsot alkotó atomok távolságánál. Ilyen karakterisztikus röntgensugárzást bocsátva egy kristályos, az atomokat rendezetten tartalmazó anyagra, összefüggés tapasztalható az atomok d távolsága (más néven rácsállandó), a röntgensugár λ hullámhossza és a sugárelhajlás Θ szöge között. Az összefüggést a Bragg - egyenlet írja le, mely szerint az intenzitásmaximum feltétele:


                                                              ,
ahol n egész szám (1, 2, 3…, n). 

[image: ]
10.ábra: Szerkezet meghatározása





Amikor a röntgensugarak szóródnak, elhajlanak az atomok elektronburkain, az interferencia jelensége miatt kis foltokból vagy koncentrikus körökből álló alakzatokat rajzolnak ki az útjukba tett fényérzékeny ernyőn [2],[3]. Az intenzitásmaximum feltétele a fenti Bragg-egyenlet teljesülése, azaz hogy a sugarak útkülönbsége (az ábrán S1 és S2) a hullámhossz egész számú többszöröse legyen. A keletkező foltok és körök helyzetéből és intenzitásából azután kikövetkeztethető a szóróanyag, azaz a kristály szerkezete, az atomok pontos helye az elemi cellában. A szerkezetvizsgálatnak ezt a módszerét Max von Laue német fizikus fedezte fel 1912-ben.

V. Fázisátalakulások:

A fázis nem más, mint egy termodinamikai rendszer azon része, amelynek fizikai és kémiai tulajdonságai minden pontjában azonosak, és amelyet a rendszer többi részétől fázishatár választ el. Az egy fázist tartalmazó rendszert homogén, a több fázist tartalmazót heterogén fázis névvel illetjük. 
Fázisátalakulásnak nevezzük azt a folyamatot, melynek során a régi fázisból vagy fázisokból új, más szerkezetű, más rácstípussal rendelkező, vagy más halmazállapotú fázis keletkezik. E jegyzet keretein belül csupán a szilárd-szilárd fázisátalakulást tárgyaljuk. Ez a jelenség két féle lehet: beszélhetünk ún. Martenzites, gyors lefolyású átalakulásról, melynek lényege, hogy a folyamat diffúziómentes. Szép példa erre a vas kristályszerkezetének átalakulása lapcentrált köbös ráccsá tércentrált köbös rácsból 912 °C-on. A másik fajtája a szilárd-szilárd fázisátalakulásoknak a lassabb diffúziós folyamat. Példa erre az ón (Sn), amely 13,2 °C alatt gyémántszerkezetben kristályosodik, felette pedig ún. tetragonális szerkezete lesz [5]. 
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