2. Poruchy v tuhych latkach

Stadium krystalov a sledovanie ich fyzikalnych vlastnosti ukazalo, Ze
znalost’ samotnej Struktary nepostacuje k vysvetleniu ich mechanic-
kych, elektrickych a inych vlastnosti.

Vysvetlenie mnohych ich vlastnosti je mozn¢ len za predpokladu
odchylok od idedlnej stavby kryStalu
— teda existencie porach v kry§tali = vyznam ich Studia

Rozdelenie r6znych typov poruch do skupin  — rdzne hl'adiska.

Jedno z delent:

Kmity mrieZky — tepelny pohyb atdémov v mriezke okolo ich
rovnovaznych poloh.

Atomové poruchy — neusporiadanost’ urCitej ¢asti atdbmov
v mriezke, resp. pritomnost’ cudzich atomov.

Elektronové poruchy — ro6zna koncentracia elektronov v krystali —
dolezité z hl'adiska elektrickych vlastnosti.

Poruchy suvisiace s transportom castic
— fotonov, elektronov, neutréonov, 16nov
v tuhej latke.

V d’alSom rozoberieme atomové poruchy — ich delenie:
bodove ,
linedarne ,
plosné (povrchové),
objemové .

2.1. Bodové poruchy

Ich rozmer — radu parametra mriezky.
Najdolezitejsie bodové poruchy:

a) vakancie (Schottkyho poruchy) — neobsaden¢ mriezkové body,
atomy z nich — povrch

b) intersticialy — atomy v polohach mimo mriezkovych bodov
c) primesové atomy — cudzie atdbmy umiestnené — substitu¢ne
— intersticialne

d) Frenkelove poruchy — vakancia + intersticiala



intersticiala intersticialne
umiestneny atom
primesi

Frenkelova porucha substitu¢ne umiestneny
atom primesi

Tieto poruchy sa vyskytuju v kazdej pevnej latke
— v roznych koncentraciach, v zavislosti od:
sposobu krystalizacie,
chemického zloZenia,
typu Struktirnej mriezky,
,,Zznecistenia®,
teploty krystalu, atd’.

Ich tvorba — pri samotnom procese kryStalizacie ,
— pri mechanickom namahani,
— pri zvySovani teploty.



2.1.1. Termodynamika bodovych portch

Najmensi pocet poruch ma krystal pri teplote 0 K.

Experimentalne Studium 1 termodynamicky rozbor ukazuju, ze
koncentracia poruch rastie s teplotou,

= dolezity zaver pre Stidium transportnych javov.

Z termodynamickych zdkonov plynie (ak pripustime moznost’ urcite;
neusporiadanosti sustavy), ze rovnovdzny stav tuhej latky pri nizkom
tlaku a pri teplote T je urceny podmienkou minima vol’nej energie F

(tiez ozn. Helmholtzova vol'na energia).

F=E-TS

kde E — vnutorna energia,
S — entropia sustavy,

pricom S=3§+5,

S; — tepelna entropia,

Sy — konfiguracna entropia.

Tepelna entropia S, — je dana poc¢tom réznych sposobov Z,,
ktorymi je moZné rozdelit’ energiu
kmitov mriezky do r6znych kmitovych
stavov (kmitovych mddov)

— bude rozobraté v d’alSej kapitole.

Podl'a Boltzmannovho vzt'ahu plati:

S, =klnZ, | | kde k& — Boltzmannova konst.

Konfiguracéna entropia S; — je dana poCtom r6znych sposobov Z; ,
ktorymi je mozn¢ usporiadat’ atomy
v mriezkovych bodoch, pricom:

kde £k — Boltzmannova konst.

S, =klnZ,




Priklad pre vypocet S :

Uvazujme pripad mriezky obsahujucej N, atdmov typu A a
Np atomov typu B.
Vypocitajme, kolko je moznych spdsobov rozmiestnenia tychto
atomov do ( N, + N ) mrieZzkovych bodov.
Riesenie:

Z kombinatoriky =

7 _(NA+NB]_ (NA+NB)! _(NA+NB)!
, =

N, ) NMN,+N,—N,)! N,IN,!
N, +N,)!
teda Sk:kln( ; B)
N,IN,!

Odvodenie vztahu pre rovnovaznu koncentraciu vakancii

Najprv urobime kvantitativny rozbor:

Predpokladajme pri 7=0 K dokonaly krystal — bez vakancii.

Ukézeme, Ze z termodynamického hladiska je vyhodne, ak pri
teplote 7 # 0 existuje v latke ur¢itd nenulova koncentrdcia vakancii.

Plati: F=E-TS
Pri tvorbe vakancii emergia kryStilu rastie (na vytvorenie
kazdej vakancie treba krystalu dodat’ ur€ita energiu E, ).

S vytvaranim vakancii ale rastie neusporiadanost’ systéemu,
teda 1 jeho entropia.

Pre konfigura¢nu entropiu plati:
N +n)!
S, =kln —( )

Nln!

M

kde N — pocet obsadenych mriezkovych bodov,
n — pocet vakancii,
N+ n — celkovy pocet mriezkovych bodov (s » rastie).



Uvazujme T = konst.

Vynesme E i — TS do grafu v zavislostina n/N .

T = konst. e

=  existyje
urcita
nenulova
rovnovazina
koncentrdacia
vakancii

)., N

Kvantitativny vypocet:

F=FnT)=F,(T)+nE,-T(S'+S]) .
kde F (T) - volnéenergiav dokonalej mriezkes N atommi
(bez poruch),

E, — energia potrebna na vznik 1 vakancie
(E, pre n<<N nezavisina n).

Dosad’me:
S'=nAS,
kde AS, — vzrast tepelnej entropie pri vzniku 1 vakancie,
N+n)
S, = kln—( ) _
N!n!

Po dosadeni:
F=F(T)+nE, —nTAS, g
N'n!

OF
Rovnovazny stav pri teplote T urCime z podmienky (a_n =0
T



Zderivovanim a Gpravou (Stirlingova formula, atd’.) dostaneme:
A5, _E A5,
n=Nek* et , resp. priblizny vzt'ah ,ak € Fx]

_Eky
n~ Ne

= mnozstvo vakancii silne zavisi na teplote i aktivacnej energii E,.

Priklad:
Ak T=10K , E,=1e¢V = n/N =10° |
ak T=10K , E,=3e¢V = n/N =10 .

Rovnakym spésobom ako bol naznaCeny pri vakanciach je mozné
ziskat’ vyraz pre mnoZstvo Frenkelovych poruch v krystdle

n ~. NN'e 2T |

kde N — pocet uzlov mriezky,
N~ — pocet intersticialnych poloh,
Er — aktivacna energia Frenkelovej poruchy.

Obvykle plati no<<n .



2.2. Linearne poruchy

Linearne (Ciarove) poruchy, su defekty mriezky, rozloZzené v krystali
pozdlz priamych alebo zakrivenych ¢iar — uzavretych, alebo vychadza-
jucich na povrch.

St zlozené z - hranovych dislokdcii
- skrutkovych dislokacii.

Hranova dislokacia

Vznik hranovej dislokécie si mozno predstavit’ ,,vloZenim* polroviny
atomov ( OM ) do pravidelnej mriezky (pozri nasledujuce obrazky):
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Definicia.:

dislokacéna Ciara — Ciara vedena narusenou oblast'ou krystalu
(v naSich obrazkoch priamka vedena bodom O
— kolmo na nédkresnu).



Pozn.: Vobr. b a ¢ je Ciarkovanou kruznicou vyznafena oblast’
krystalu deformovana dislokaciou.

Pojmy: kladna dislokacia , ozn. |
— ak vySSie spominana polorovina atobmov sa nachadza
nad dislokac¢nou ¢iarou,
zdpornd dislokdcia , ozn. T
— ak polorovina atdbmov sa nachadza pod disloka¢nou
¢iarou
(pozri obr. b a c).

Dislokaciu mo6Zeme definovat’ pomocou pojmov: Burgersova slucka
a Burgersov vektor.

Definicia.:

Burgersova slucka — Ciara pozostavajuca z elementarnych vektorov,
ktora vedieme tak, Ze v dokonalom krystali

tvori uzavretu Ciaru (pozri nasledujuci obr. a,
¢iara ABCDA).

Z rovnakych krokov pozostavajica slucka
vedend v poruSenej oblasti nie je uzavreta
(pozri nasledujtci obr. b, ¢iara ABCDE).

Burgersov vektor b — vektor, ktorym uzavrieme Burgersovu slucku
(pozri obr. b).
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dokonaly krystal krystal s hranovou dislokéciou

Pozn.: Pri hranovej dislokécii je Burgersov vektor 5 vzdy kolmy na
dislokacnu ¢iaru.




Skrutkova dislokacia

V nasledujucom obrazku je znazornena porucha krystalu, ktorti nazy-
vame skrutkovou dislokaciou.

Porucha méze vzniknut’ napr. posobenim dvojice napati 7 (pozri obr.).

V obrazkuje: OO’ — dislokacna Ciara,
ABCDEF - Burgersova slucka (neuzavretd),
b — Burgersov vektor.

Iny pohl’ad na skrutkovu dislokaciu:

V tomto obrazku je disloka¢nou Ciarou
— priamka BM .

Pozn.: Pri skrutkovej dislokécii je Burgersov vektor 5 vzdy
rovnobezny s dislokacnou Ciarou.

Vseobecne plati, pre 'ubovolny typ dislokacie (kombinacia vysSie
uvedenych typov), Ze disloka¢na Ciara nemoze v krystali koncit’ — mdze
tvorit’ len uzavreté slucky, alebo koncit' na stenach krystalu, alebo
v priesecnikoch s inymi dislokaciami.




Dislokacie nie st nepremennymi poruchami mriezky
— moZu vznikat', zanikat’, pohybovat sa 1 silovo na seba pdsobit”:
napr.: dislokacie L+ T — vzajomné pritahovanie (s moznym
naslednym zanikom oboch dislokécii),

dislokacie L—+L1 , resp. T+ T
—vzajomne odpudzovanie.

P6sobenim tangencialneho napitia sa hranova dislokdcia pohybuje,
az zanikd na povrchu — krystal ale bude plasticky deformovany (pozri
d’alsi obrazok, pre tangencialne napidtie pdsobiace zlava doprava
v hornej Casti mriezky).

Mnozstvo a charakter dislokacii v danom kryStale silne ovplyviuje
hlavne mechanické vlastnosti tuhych latok. Teoria dislokacii dokazala
napr. vysvetlit' (i kvantitativne) javy pri plastickej deformacii tuhych
latok pomocou tzv. dislokacného modelu sklzu.

S oh'adom na charakter tohto kurzu FTL, sa tedériou dislokacii
nebudeme podrobnejSie zaoberat’.

2.3. Plosné a objemové poruchy

Plosné poruchy su lokalizované bud’ na samotnom povrchu krystalu,
alebo na plochéach vo vnutri krystalu.

K tymto porucham patria — vol’né povrchy krystalu,
hranice medzi Castami krystalu s doko-
nalou periodicitou,
vrstevné chyby.

Volné povrchy
— atomy na povrchu krystalu, na rozdiel od atbmov v objeme, st
v nesymetrickom silovom poli ostatnych atomov =



= zmena spdsobu usporiadania, zmenSenie medziatbmovych
vzdialenosti, vznik Specifickych povrchovych vizieb atd’.

hranice
— realne krystaly vykazuji tzv. mozaikovu Struktaru, vytvorent
radom hranovych dislokacii (pozri obr.):

monokrystaly — uhol @ - od niekol’ko
uhlovych sekund do
niekol’ko minut

Pozn.: u hranic zfn polykrystalov &
desiatky stupniov

T hranica

vrstevné chyby
— jeden typ vrstevnej chyby je demonStrovany nasledujacim
obrazkom, ktory zndzoriiuje normélnu postupnost’ vrstiev
v rovinach (111) kubickej ploSne centrovanej mriezky:

Pri dokonalej mrieZke je postupnost’ vrstiev
ABC ABC ABC ...,

vrstevna chyba vznika pri naruseni tejto
postupnosti, napr. pri ukladani vrstiev:

ABC AC ABC ....

Objemové poruchy

Vznikaju zhlukovanim bodovych poriach. Mozné typy:

dutiny,

trhliny,

precipidty (vznikaji zhlukovanim intersticialnych atdémov),
samostatné fazy  (vznikaja zhlukovanim substitu¢nych primesi).



