DEFEKTI U KRISTALIMA



Defekti kristalne strukture

*Osnovni principi  kristalografije, vaze samo za kristalografske
strukture, koje su geometrijski potpuno pravilne. Takvu strukturu
Imaju samo idealni kristali.

 I[dealni ili perfektni kristal - kristal bez necCistoCa u kome su
izgradivacCi pravilno rasporedeni | zauzimaju samo mesta koja su
odredena tipom kristalne reSetke.

U tehniCkoj praksi nema idealnih kristala, tako da se sreCemo sa
realnim kristalima, u Cijoj kristalnoj gradi se pojavljuju razliCita
odstupanja - defekti kristalne resetke.

Struktura realnih kristala se razlikuje od strukture idealnih kristala.
MehaniCka, magnetna, toplotna, elektricna svojstva Cvrstih materijala
zavise od nepravilnosti kristalne strukture.



Defekti kristalne strukture

Klasifikacija defekata:

1. TaCkasti defekti
a) elektronski (elektroni u provodnoj i Supljine u

valentnoj zoni)
b) atomski (vakancije, intersticicije i strani atomi)

2. Linijski defekti
a) ivicne dislokacije
b) zavojne dislokacije

3. Povrsinski defekti
a) granice zrna
b) greske pakovanja ravni

4. Zapreminski defekti
a) otvorena poroznost
b) zatvorena poroznost
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Tackasti defekti

« Vakancije i intersticije nazivaju se termodinamiCkim defektima jer uvek postoje u
kristalu na temperaturama iznad apsolutne nule.

» Ovi defekti povecavaju stabilnost kristala kroz povecéanje entropije sistema i za
svaku temperaturu postoji njihova ravnotezna koncentracija

« Gipsova slobodna energija bilo kog sistema AG data je izrazom:
AG = AH —TAS
* Priformiranju n vakancija (upraznjena mesta u kristalnoj strukturi), promena
slobodne energije izrazava se kao:
AG =nAH, —T(nAS, +AS,.)

AH,, je entalpija nastajanja vakancije, 4S,, vibraciona entropija (posledica pomeranja atoma u
neposrednoj blizini nastale vakancije) i A4S konfiguraciona entropija (entropija mesanja).

Grafik promene slobodne energije sistema u zavisnosti od koncentracije vakancija
AG

Promena slobodne energije4G u funkciji
G* AG = f(n) koncentracije vakancija n, (G*-slobodna
v energija idealnog kristala)
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Tackasti defekti

Konfiguraciona entropija definiSe se izrazom
AS. =k- Invl
W
gde je W=1 za idealan kristal, W’ predstavlja broj mogucih nacina formiranja n vakancija od N
atoma, tj.
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W'= k- ln0—ou"
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Ravnoteznoj koncentraciji vakancija odgovara minimalna slobodna energija
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Tackasti defekti

Atomski defekti u elementarnim kristalima:

1. Vakancije
AU
n, = Nexp| - —Y
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i xp( 2ij

2. Intersticije
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Temperatura, "C

Tackasti defekti

Vakancije mogu nastati dejstvom toplotne energije, zbog poremecaja u rastu
kristala i zbog neravnoteze u naelektrisanju. Dobiju li Cestice u povrSinskom
sloju kristala dovoljnu energiju (npr.toplotnu), oslobadaju se iz svoje ¢vorne
taCke u reSetki i zaposedaju Cvorne tacke na slobodnoj povrsini kristala.
Oslobodena ¢vorna tacka ostaje nepopunjena-stvorena je vakancija
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Tackasti defekti

Vakancije u kristalnoj reSetki nisu vezane za odredeno
mesto, ve¢ se mogu (pri viSim T) pomerati kroz kristal
(migracija vakancija). Migracija je vezana za prelazenje
Cestica (atoma); npr. vakantno mesto se pomeri iz jednog
polozaja u drugi, a njegov prvobitni polozaj zauzme
atom. Od ovakvih elementarnih pomeranja
vakantnih mesta sastoji se njihova migracija kroz kristal.
Vakancije se premestaju na mesta gde mogu biti
apsorbovane; takva su mesta npr. slobodne povrSine

susedni

kristalne supstance, granice zrna u polikristalima i sl..
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Tackasti defekti

3. Strani (primesni) atomi

Supstituciona

09999 .9 .4 fesans:
primesa u kristalu ). ) ' ) - )
primesa u kristalu CRY L™ '

Intersticijalna
o ¥ Atom zamene

(substitucija)

Atom popune
(intersticija)

da se razlikuju u dimenzijama manje od 15%

da imaju jednaku kristalnu strukturu

da se ne razlikuju zna€ajno u elektronegativnosti
« “da imaju istu valentnost -



TacCkasti defekti u strukturi mogu
biti oblika:

 Vakancija (upraznjena mesta

u resetki)

«Atoma zamene (supstitucija)

» Atoma popune (intersticija)

TacCkasti defekti imaju veliki uticaj
na fiziCke osobine materijala
(npr. na elektriCni otpor) kao i na
mehanicke osobine (npr. na
tvrdocu).

Kretanje intersticijskog atoma

Substitucija

Intersticijal

Vakancija

Intersticijal

Substitucija

Iskrivljenost kristalne reSetke na mestima tackastin defekata



Atomski defekti u jonskim kristalima:

Katjon-vakancija + Katjon-intersticija = Frenkeljev defekt
Katjon-vakancija + Anjon-vakancija = Sotkijev defekt

9o
LLloTkujes
negexkt | ¢

+ @ +t@ ‘}‘d:penkerbes

444
& é & é EN é nedekT o




Sotkijev defekat
Javlja u uravnotezenoj jonskoj
reSetki u kojoj istovremeno

/I defekat nedostaju anjon (+) i katjon (-)

Frenkeljev defekat
Par vakancije i intersticijalne Cestice
u susednom polozaju naziva se
Frenkeljev defekat. Obadve
komponente Frenkellevog defekta
mogu se samostalno premestati kroz
defekat kristal, tako da nastaju dva nezavisna
defekta (vakancija i intersticija).

Frenkeljev

X KX KX

Koncentracija Sotkijevih defekata: Koncentracija Frenkeljevih defekata:

nS:Nexp(—AUSj nf=\/N-N’exp(—AUfj
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Linijski defekti

Jednodimenzione greSke - dislokacije--nastaju
nagomilavanjem niza taCkastih defekata.

Dislokacije se definiSu pomocu Burgersovog vektora.

Ako se podje iz poCetne taCke (¢) i predje Cetiri
medjuatomska rastojanja u pozitivnom pravcu ose X, |
zatim u pravcu ose y, pa onda nastavi u suprotnom
smeru dolazi se u poCetnu poziciju. Kaze se da je
Burgersova putanja zatvorena.

Suprotno tome, Burgersova putanja na delu kristala
koji sadrzi dislokaciju necCe biti zatvorena. Vektor
potreban da se putanja zatvori, usmeren od zavrsne pa
do pocCetne tacke zove se Burgersov vektor




Linijski defekti

Prema medusobnom polozaju Burgersovog vektora i tzv. dislokacione linije,
razlikuju se:ivicne i zavojne dislokacije

IviEna dislokacija

Ako se na idealnu reSetku deluje silom smicanja bice potreban relativno visok
napon za pomeranje gornjeg sloja atoma. U sluCaju kad u kristalu postoje
dislokacije (realni kristali) medjuatomne veze su slabije, te se jedan sloj atoma
lakSe pokrece.

---------- Ravan klizanja

> Sila smicanja

klizanje




Linijski defekti

Ekstra ravan

ldealan
kristal

" \
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Dislokaciona linija lvicna dislokacija

Ova greska kristalne reSetke nastaje zbog
formiranja ekstra ravni smestene izmedu redovnih
vertikalnih ravni.

Zavrsni red atoma umetnute poluravni obrazuje
dislokacionu liniju. Burgersov vektor normalan je
na dislokacionu liniju, obelezenu sa znakom L
Vodoravna crtica oznaCava polozaj dislokacione
ravni, a vertikalna se odnosi na ekstra poluravan.




Linijski defekti

Shear & Shear Shear
stress stress stress
A B C D A B C D A B C D
Linija
klizanja
Unit step
of slip
Edge
dislocation Burgersov
e vektor = b

{a) (b) (c)
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Smicucéi napon

Analogija gusenice
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lviéne dislokacije

Burgers vector




Zavojne dislokacije

Zavojna

¢enja i

Smicanja atoma

v

Ravan se

s
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dislokacija

Idealan kristal

b

Zavojna dislokacija

Zavojna

dislokaciona
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Zavojne dislokacije
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Dislokacione
linije

FiziCki izgled dislokacije



Povrsinski defekti

Granice zrna u polikristalnim materijalima

= }l Siefl
Veliki ugao - P o s R 5 Zrno
4 Ci v~ Granice NG Granica zrna
~Zrna
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Angla -EAT misalgnment . pn ‘Trgi lla
Greske pakovanja ravni Q000
ABC ABC ABC =—> Normalan redosled .......
pakovanja
ABC ABB ABC =—> Poremecaj u redosledu
pakovanja
Zapreminski defekti - poroznost
Puk =Fo +Pz  Ukupna poroznost



PovrSine, gdje se
dodiruju kristaliti u
polikristalnom uzorku
(granice kristalita)
Nekoherentne

granice
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SEM slika polikristalnog uzorka korunda
(Al,O3), na kojoj se uotava da granice
kristalita u principu nisu ravne, veé
zakrivljene i da se kristaliti uglavnom spajaju
na mjestima t.z. trojnog spoja ("triple
junction”).

TEM sliku spoja dva kristalita u uzorku
SiN; vidi se granica Sirine oko 1nm u
kojoj se ne uoCava kristalna struktura.

Grain
boundary

L % Grainil



Greske pakovanja ravni

» GresSke pakovanja su povrSinski defekti gde dolazi do poremecaja pakovanja ravni.

« Ako iz strukture kristala izvadimo Citavu ravan atoma oznacCenu s B taj defekt zovemo
greSka u pakovanju ravni ("stacking fault").

« S obzirom da u tom slu€aju imamo jednu ravan manje taj defekt se joS zove unutrasniji
("intrinsic stacking fault") defekt.

» Ako je defekt nastao dodavanjem jedne ravni zove se spoljasnja greSka pakovanja
("extrinsic stacking fault"). U principu pogreske u pakovanju ravni mogu postojati u bilo
kojoj strukturi.

=—> Normalan redosled
pakovanja
b m—

ABC ABC ABC

ACA ABC ABC Poremecaj u redosledu

pakovanja
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Zapreminski defekti
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Pravi trodimenzionalni defekti
Su prazna zapreminska mesta u
materijalima

Na slici su prikazani mehuriCi gasova
koji se pojavljuju nakon zraCenja
Celika velikim dozama neutrona




