Cristalli naturali

Macroscopic regularities
(e.g. constancy of angles)

Classification of crystals

Quarzo (SiO,)

Regular packing

of microscopic structural units
R.J. Haily (1743-1822)

Galena (PbS)




Policristalli e amorfi

Cromo

Struttura a grani
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Struttura cristallina

Reticolo di Bravais + base



Struttura cristallina

Bravais lattice +

Protein




stallina

Struttura cri




Reticoli di Bravais in 2D
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For every lattice point

R =nya + n,b
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Arbitrary origin vectors




Reticoli non di Bravais
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R = nya + n,b

Un sito mancante o un atomo
@ estraneo rompe
'invarianza traslazionale




Vettori primitivi
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R = nya + nyb




Cella primitiva

Primitive cell = 1 lattice point



Reticoli di Bravais
Assi di simmetria + invarianza traslazionale

a A

a+2asin(p—%)=a—-2acosp =1a c05¢=1_7‘/

Questa equazione ha soluzionisoloper y=0123

et - 2
| possibili valoridi ¢ sono ¢ = Tﬂcon n=12,34,6

Con i pentagoni e gli ottagoni
si lasciano sempre dei vuoti



Reticoli di Bravais in 2D

obligue
a=hb y=30°

rectangular
a®h, =507

sgiare centered rectangnlar hexagonal
a="h, y="40" ash, p=40" a=h,y=120"

a =hk, " = W07 1207

Mon-primitive unit cell

R=na, +n,a,



CuBIC

a=b=c
a=p=y=90"

ORTHORHOMBIC F'

asb=c
= 90"

HEXAGONAL
a=bec
w=p=90"

y = 120*

MONOCLINIC
asbec

o= y=90°
pe120°

TRICLINIC

azxbec
owflayw90*

Reticoli di Bravais in 3D

4 unit cells

| = body centered
F = face centered
C = side centered

systems




Reticoli di bravais in 3D

Cubo semplice




Reticoli di bravais in 3D

Cubo a corpo
centrato

2 siti nella cella
convenzionale

,ii,iij
272

6 secondi vicini nelle posizioni (+a,0,0), (0,+a,0), (0,0,+a)

8 primi vicini nelle posizioni (i

Elemento a (A) Elemento a (A) a —
Li 3.49 Cr 2 85 R=—4/3
Na 4.32 Nb 3.300 4 o
K 2.25 Mo 3.147 5 -

i 7 3.0 47R° /3 - Y
Cs 6.07 W 3.165 a3 | =




Cubo a facce centrate

4 siti nella cella
convenzionale

., a°
V.=5,-(@x8)=2

12 primi vicini nelle posizioni

(ig,ig,oj,(ig,o,ig}(o,ig,ig) . (a) (b)
6 secondi vicini nelle posizioni

(+a,0,0),(0,+a,0),(0,0,+a)

ar = 3(x+

a» =3(y+
Elementoe a (A) Elemento a (A) ag = 3(z +
Ne 4439  Ag 4.086
Ar 5256  Au 4078
Kr 5721  Co 3.548
Xe 6.197  Ni 3.524
Al 1050 Pd 3.89 R=2/2
Cu 3615 Pt 3.923 4
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a Hexagonal symmetry Primitive cell

Z lattice parameters

Primitive unit cell

w1 lattice point per cely )y =a,

3 siti per cella convenzionale



Strutture cristalline compatte

Cubo a facce centrate Esagonale compatto



Esagonale compatto

b

Conventional unit cell

/

Elememento a (A)
He 3.a7
Be 2287
Mg 3.209
Cs (3) 3.98
Sr (3) 4.32
Na 3.767
M1 263
Ti 295
b4 3.647
Zn 2.665

e (A)
583
3.583
5210
6.52
T7.06
6154
£33
4.69
5.731
£.947

cla

1.6331
1.5667
1.6235
1.6352
1.6343
1.6336
1.6340
1.5895
1.5714
1.5562

4Be a=2.29A
12-Mg a=3.21 A
48-Cd a=2.98 A

Non-Bravais lattice

primitive cell + Z2-atom basis
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6 atomi per cella convenzionale
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Struttura del diamante

conventional unit cell

\ (8 atoms per cell) /

Mon-Bravais lattice

fcc Bravais lattice

+ Z2-atom basis



Number of atoms

6000

5000 ~

D

o

o

o
1

3000 -
2000 +
1000 A

0 -

Nanocristalli di silicio

Silicon nanocrystals .
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/

]
[ Surface atoms

s

- .
w1
‘-=' =

00 05 1.0 15 20 25 3.0

R (nm)




Struttura della grafite




Zincoblenda (ZnS)

conventional unit cell
(8 atoms per cell)

\

Composto  a (A) Composte o (A)

EN 3615 AlP 5431
EP 45358 AlAs 3.62
BAs 4777 Alsb 61347
GaP 5.4505 [nP 3 3687
Gads 5.653T [nAs 6036
GasSh 6.11%8 InSh 64782
Cds 5 81% HgSs 58517
CdTe 6420 HgTe 6.429
CuF 4255 ZnS 54093
CuCl 54057 ZnSe 56676
CuBEr 56903 ZnTe 6029

Cul 6.0427

MNon-Bravais lattice

fcc Bravais lattice

nS a=5.41 A
GaAs a=5.65 A
SiC a=4.35 A

+ Z2-atom basis
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Cloruro di sodio

Cubo a facce centrate + Base
Na* (0,0,0)
Cl- (1/2,1/2,1/2)

Composto  a (A) Composte o (A) Composto o (A)
LiH 4035 ApCl] 2.047 FhH 6037
LiF 4.027 AgEr 2.7T79 RhF o 64
LiC] 5.120 MgO 4211 RhCl 6508
LiBEr 5.501 Cal 481 EhEr 685
Lil 6.000 CdO 4.695 Rhl T.342
KH 5.70 MaH 4 88 MnO 4445
KF 5.347 MNaF 4.620 Fel 431
Kl 6.283 MNal 2.63 MN10 4168
KEEr 6.60 MaBEr 2973 TiO 4177

AgF 4.92 Nal 6.473 MnS3 5.224



Cloruro di cesio (CICs)

Cubo Semplice + base
Cs* (0,0,0)
Cl- (1/2,1/2,1/2)

Compostoe a (A) Composto a (A)
CsBr 4 286 TIC] 3834
Cal 4 567 TIEr 3.97

RbhCl 3.74 TII 4 198

ThTe 3.827




