INZYNIERIA NOWYCH
MATERIALOW

Wyktad: 15 h
Seminarium 15 h

Laboratorium 45 h
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RELATIVE IMPORTANCE

Znaczenie roznych materiatow
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1. Wiadomosci wstepne

Wigzania chemiczne.
Struktura krystaliczna.

Defekty strukturalne.

Co z tego wszystkiego wynika: niektore witasciwosci
fizyczne i chemiczne.



Pierwotnym zrodtem wszelkich
wiasciwosci materiatu, a zatem |
potencjalnych funkcji petnionych

przez materiat sg wigzania
chemiczne, a zatem konfiguracja
elektronowa sktadnikow materiatu.



Wigzanie jonowe
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Sodium Chloride Crystal Structure




Wigzanie kowalencyjne

Nie jest to zwykie natozenie

chmur elektronowych;

Zmiana rozktadu gestosci
elektronowej i enerqii;




Wigzanie metaliczne




Wigzania pomiedzy czasteczkami:

o °
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° Przycigganie mi¢dzy

dipolami (mogg to by¢
tez tylko chwilowe

dipole),




Struktura materiatu: krystaliczna,
amorficzna



Rodzaje ciat statych

Krystaliczne i amorficzne
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Objetos¢ wiasciwa

amorficzne ciato state

e

krystaliczne ciato stale

krzepniecia wrzenia

Temperatura



Mozna sobie krysztat wyobrazic jako:

Powtarzajace si¢ w przestrzeni, identyczne bryty
geometryczne

KOMORKI ELEMENTARNE lub PRYMITYWNE



Aby jednoznacznie opisac budowe ciata
Krystalicznego:

Nalezy podac:
KSZTALT
ROZMIAR

ZAWARTOSC

Komoérki elementarnej lub prymitywnej
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Materiaty amorficzne




Materiaty amorficzne

Uporzadkowanie atomow w materiale amorficznym nie
jest catkowicie przypadkowe:

1) Koordynacja atomow jest podobna.

2) Katy miedzy wigzaniami i ich dtugosc tez sg zblizone
do tych w krysztale.

=Uporzadkowanie jest reprezentowane przez radialna
funckje rozktadu, g(r)

g(r) jest prawdopodobienstwem znalezienia atomu w
odlegtosci miedzy r a r+or od srodka atomu odniesienia.



Radialna funkcja rozktadu

Wybieramy atom odniesienia o promieniu a;
Witedy:

g(r) =0 dlar<a
g(r) > 1 dladuzychr

W odlegtosciach posrednich, g(r) oscyluje wokot jednosci
- uporzgdkowanie bliskiego zasiegu.

Najblizsi sgsiedzi dowolnego atomu wykazujg pewne
uporzadkowanie - jednak nie takie jak w krysztale.

.\ _® SiO, - katy sg okoto 120°

ale nie sg doktadnie rowne
¢ 120°



Radialna funkcja rozktadu

Wynik pomiaru i obliczone na jego podstawie odlegtosci
miedzy atomami w szkle kwarcowym:
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Radialna funkcja rozktadu

TN
f . e
g(r) Nie ma duzej roznicy
Solid (295K) miedzy amorficznym ciatem
ﬁ Liguid (1135K) statym a ciecza.

e
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Inne, istotne (z punktu widzenie
iInzynierii materiatowej) pojecia:

m Stosowane oznaczenia: wskazniki kierunkow i
ptaszczyzn;

m Liczba atomow w komorce elementarneyj;

m Liczba koordynacyjna,;

m Gestosc¢ upakowania;

m Kierunki | ptaszczyzny gesto upakowane;

m Luki tetraedryczne, oktaedryczne, szescienne;



Wskazniki kierunkow, ptaszczyzn,..
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Gestos¢ upakowania, liczba
koordynacyjna,...

llos¢ atomow w komorce: 4
Liczba koordynacyjna: 12
Gestos¢ upakowania: 0.74

Ptaszczyzny najgesciej upakowane: (001) |
(111)




Gestos¢ upakowania na ptaszczyznie:

(010) (020)

(c) 2003 Brooks/Cole Publishing /
Thomson Learning™



Kierunki gesto upakowane.

Znajdowanie
’ kierunku gesto
upakowanego.

Repeat distance = %\E a




Potozenia miedzyweztowe

Potozenia miedzyweztowe (luka miedzyweziowa)
— Potozenia pomiedzy“normalnymi” atomami |
jonami w krysztale w ktorych inny atom lub jon
moze sie znajdowac. Zazwyczaj, rozmiar
potozenia miedzyweztowego jest mniejszy niz jon
lub atom zajmujacy takie potozenie.

Potozenia miedzyweztowe sg wazne m in dlatego,
Ze sg one czesto zajete przez mniejsze atomy (w
krysztatach zwigzkow chemicznych).



Potozenia miedzyweztowe

Potozenia miedzyweztowe mogg bycC rozne:
_uka szescienna — Atom miedzyweztowy ma
iczbe koordynacyjng osiem.

_uka oktaedryczna - Atom miedzyweztowy ma
iczbe koordynacyjng szesc.

_uka tetraedryczna - Atom miedzyweztowy ma
iczbe koordynacyjng cztery.




Octahedral

Octahedral
O o 11,1

(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson Learning™

Potozenia miedzyweztowe w regularnych komorkach
elementarnych.



Przyktad: luki oktaedryczne w
komorce fcc

—One
octahedral
site

(c) 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson
Learning™



Przyktad: luki oktaedryczne w

komorce fcc

12 oktaedrycznych potozen miedzyweztowych
na srodkach krawedzi szescianu:

l 0.0 1,1,0 — .0.1 — 1.1
2 2 2 2
0010 1io 1la ol
2 2 2 2
00+ 101 1L o1l
2 2 2 2

Oraz jedna w srodku: 1/2, 1/2, 1/2.



Kazde z potozen na krawedziach komorki
nalezy do czterech sgsiednich komorek, zatem
tylko 1/4 kazdego potozenia nalezy do komorki.

Zatem, liczba oktaedrycznych potozen
miedzyweztowych w jednej komorce
elementarnej fcc:
(12 krawedzi) (1/4 na komorke) + 1 w srodku
=4



Defekty



Defekty punktowe.
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(a)

Dyslokacje.




Mikrostruktura

Granice miedzyziarnowe wystepujg we wszystkich
materiatach polikrystalicznych.

0000000 /g9 g% o
0000000



Jak wszystko to sie ze sobg
wigze, zalezy jedno od drugiego |
wptywa na wiasciwosci materiatu



1. Jak wigzanie chemiczne wptywa
na strukture materiatu



Wigzanie jonowe.

Wiadomo, ze krysztaty jonowe krystalizujg
tylko w niektorych strukturach. Wynika to z
silnego elektrostatycznego odpychania
miedzy jonami tego samego znaku.



Promienie jonowe




Promienie jonowe, r,/r,

Yhdulrg
Warg OV
? 1488 5

14880558 6

5580747 7

174770:65 9

1l: 650413 ;




Wigzanie kowalencyjne.

Rowniez krysztaty kowalencyjne krystalizujg
tylko w niektorych strukturach. Wynika to z
Kierunkowosci wigzania.



<
Cubic BN (borazon) YBa,Cu;0,



Wigzanie metaliczne

Wigzanie jest bezkierunkowe. Im wiecej elektronow
uczestniczy w tworzeniu wigzania, tym lepiej.

n cores




Krysztaty metaliczne sg gesto

upakowane




Periodic Table of Metal Siructures
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2. Jak wigzanie chemiczne wptywa
na defekty



Wigzanie jonowe.

Podstawowym warunkiem, ktory musi byc
spetniony aby utworzy¢ defekt jest warunek
obojetnosci elektrycznej: krysztat jako
catos¢ musi pozostac obojetny.



Wakanse

Defekt Schottky'ego = para
wakanséw: kationowego i
aniohoyego

Defekt Frenkla =

Para wakans - atom
miedzyweztowy



Domieszki

Sprawa jest prosta, gdy maja taki Gdy podstawnik ma inny
sam tadunek: tadunek:

wakans




Dyslokacje w krysztatach jonowych.
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Dyslokacja w
krysztale MgO



Wigzanie kowalencyjne.

Wigzanie kowalencyjne jest zazwyczaj
silne. W zwigzku z tym utworzenie wakansu
wymaga duzej energii. Domieszki,
natomiast, mozna wytworzy¢ fatwo i majg
one bardzo duze znaczenie technologiczne.
Dyslokacje powstajg, ale sg mato ruchliwe.



Wigzanie metaliczne.

W krysztatach metalicznych wystepujg
wszystkie mozliwe defekty.



Podsumowanie: jaki to wszystko
ma wptyw na witasciwoscl
materiatu (w wielkim skrocie)



Wiasciwosci fizyczne

Temperatura topnienia,;
Moduty sprezystosci — modut Younga (E).

Wytrzymatosc¢ - naprezenie, powyzej ktorego materiat
sie trwale odksztatca.

Wspotczynnik rozszerzalnosci cieplnej — miara zmiany
rozmiarow materiatu wskutek zmiany temperatury.

Wihasciwosci elektryczne.



Ditugosc¢ wigzania, r

— MWW
< u—>

Energia wigzania, Eo

A Energia (r)
|

Ditugos¢ rownowagowa

“energia wigzania”

Tw

Temperatura topnienia, Tm
Energia (r)
A

mniejsza Tq

wieksza T m

Tm Jest wyzsza gdy Eo
wieksza.

15



Prawo Hooke’a

.. Modut Younga
N . Przekro;
%ﬂezdeformowane Dj T AO
%: A —@H —
X D, Or
% rozciagniete |1
\ / \
naprezenie

odksztatcenie

Zatem: F = A E(AL) sita jest liniowa funkcjg zmiany
L, dtugosci, a wspotczynnik
proporcjonalnosci zalezy od E.
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E

Strong bonding

» Distance

N

Weak bonding

Force

© 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson Learnin,

Zatem modut Younga zalezy od nachylenia dFlda
w poblizu odlegtosci rownowagowej. Oznacza to,
Ze:



E

Modut Younga jest wiekszy gdy Eo
jest wieksze

Dtugosc¢ rownowagowa

U—r
L ) u

Mniejszy modut Younga

Wiekszy modut Younga



Wspotczynnik rozszerzalnosci cieplej/a

dtugosc 0, >

W,

-
W, AO

o @O WOy,



00

‘ ' Equilibrium spacing between atoms

i energy by AIAE (larger separation
' indicates higher thermal expansion)

Separation
e ATARA ¥

Inter-atomic Energy (IAE)

© 2003 Brooks/Cole Publishing / Thomson
Learning™

Materiaty o silnym wigzaniu: duze E, , co oznacza gtebokie |
waskie minimum energii, majg maty wspotczynnik
rozszerzalnosci cieplnej.
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Odksztatcenie



Wartos¢ modutu Younga zalezy od
wigzan chemicznych, natomiast
wytrzymatosc, plastycznosc,.. wynikajg z
defektow,

Ktore zalezg od... wigzan chemicznych



Pekanie
Metale, polimery

Stabilna propagacja pekniecia, dtugo
trwa

Szorstka powierzchnia pekniecia

W materiatach ciggliwych potrzebna
jest duza energia do zniszczenia
materiatu.



Pekanie (materiaty kruche)

Niestabilna propagacja pekniecia;
Gwattownie, bez

ostrzezenia;

Gtadka powierzchnia pekniecia;

W materiatach kruchych pekanie
wymaga matej energii. Caty proces
przebiega na powierzchni pekniecia.
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Odksztatcenie plastyczne




Odksztatcenie plastyczne

9 ¢ ¢
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Apply shear l




Dyslokacje mozna unieruchomic

400 60
tensile strength elongation
(MPa) 300 40 (700f2in.)
>
200 20

10wt% Ni in Cu 50wt% Ni in Cu



Wskutek powstania naprezen spowodowanych
obecnoscig obcych atomow dyslokacje nie tak tatwo
sie poruszajq.

Podobnie dziata obrobka mechaniczna.

small impurity atom large impurity atom gives
gives tensile strain compressive strain

impurity hinders edge
dislocation movement



Przewodnictwo elektryczne



Metale

Tylko w metalach sg prawie swobodne elektrony, ktore
przewodzg prad.




Potprzewodniki i izolatory

energetyczna Maila
przerwa l

Izolator Polprzewodnik




Wptyw defektow na wtasciwosci
elektryczne:

“N”

Poziomy domieszek J

I-a
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