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Avant-propos

La cristallographie est la science des cristaux, au sens large. Elle étudie: la
formation, la croissance, la forme extérieure, la structure interne et les propriétés
physicochimiques de la matiere cristallisée. Apres avoir fait partie de la minéralogie (qui est
la description et ['étude des espéces constituant les roches naturelles), la cristallographie est
devenue, depuis la fin du dix-neuvieme siecle, une science indépendante. C’est maintenant
une branche importante des sciences physico-chimiques, destinées a pouvoir mener [’étude de
la structure des cristaux (qui est la description de [’empilement des atomes, des ions ou des
molécules) constituant le cristal. La cristallographie est également I'étude des relations
étroites qui relient les formes des cristaux et leurs propriétés physiques et la facon dont les
atomes sont arrangés a [ 'échelle microscopique.

Cet ouvrage est le fruit de [’expérience de dix années d’enseignement de la
cristallographie au niveau de [’ex département de physique (actuelle faculté de physique). 1l
est destiné avant tout aux étudiants en science de la matiére (2°™ année LMD-SM) qui
abordent I'étude de la cristallographie. Il s'adresse aussi aux étudiants des autres paliers
d’enseignement supérieur qui voudraient élargir leurs connaissances en cristallographie. Le
contenu de ce manuscrit résume tout ce qu'un étudiant devrait connaitre sur la matiére
cristalline avant d'aborder I'étude des autres disciplines des sciences des matériaux (comme
I'optique cristalline, la physique atomique, les défauts dans les matériaux et autres).

Il comprend quatre chapitres. Le premier chapitre est consacré a des généralités et
des notions de base (comme la notion de la maille, les indices de Miller, les systemes
cristallins, les réseaux de Bravais etc ......... ) qui sont indispensables et nécessaires, de notre
point de vue, pour entamer bien [’étude de la cristallographie.

Le deuxiéme chapitre a été réservé a la définition du réseau réciprogue, notion
indispensable pour ['étude du phénomeéne de la diffraction des rayons-X par les cristaux.
Dans ce méme chapitre, nous avons donné [’essentielle des équations qui expriment les
relations entre les parametres du réseau direct et ceux du réseau réciproque.

Dans le troisieme chapitre nous avons décrit [ utilité des rayons-X dans le processus
de la détermination des structures cristallines. Cependant, un tube a R-X (tube de production
des rayons-X) a été decrit de facon claire et simple. Par la suite le phénomeéne de diffraction a
été étudié et exposé avec la description des deux lois de Bragg et Laue. Nous terminons ce
chapitre, par la présentation de la notion de facteur de structure et quelques exemples

comment le calculer.
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Le quatrieme chapitre décrit de facon, simple, claire et facile la notion de la symétrie
qui caractérise les matériaux cristallins. Dans le quel, les différentes opérations de symétrie
ont été décrites, que se soit pour une figure finie (la maille) ou une figure périodique infinie
(le cristal). Quelques notions sur les 32 groupes ponctuels et les 230 groupes spatiaux ont été
également données.

Chaque chapitre a été consolidé par une série d’exercices pour approfondir la
compréhension et tester le degré de maitrise de chaque notion présentée auparavant.

En fin, nous souhaitons que cet ouvrage soit utile et servira de bonne référence, a

toute personne, intéressée par ’étude de la cristallographie.

Dr. Abbas Belfar
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Chapitre 1
Généralités et notions de base

I-Introduction :

La matiére peut exister sous trois états : L’état gazeux, 1’état liquide et I’état solide. La
forme sous la quelle se trouve la matiere est déterminée par les interactions entre ses
particules constitutives (atomes, molécules ou ions).

Les liquides et les gaz sont des fluides, déformables sous I’action de forces trés faibles,
ils prennent la forme du récipient qui les contient. Les solides ont une forme propre, leur
déformation exige des forces importantes.

Les solides peuvent exister sous deux états différents :

- I’état désordonné caractérisé par une structure non ordonnée c’est le cas des systemes
amorphes, par exemple les verres.

- 1’état ordonné caractérisé par une structure ordonnée correspond aux solides cristallins.

I1-Définition de la Cristallographie :

Le terme Cristallographie du latin crystallus cristal (objet de cristal, glace, ...), dérivé
du grec ancien krystallos glace ; et de graphie écriture. La cristallographie est la science qui
se consacre a I'étude des substances cristallines a I'échelle atomique. Les propriétés physico-
chimiques d'un cristal sont étroitement liées a l'arrangement spatial des atomes dans la
matiére. L'état cristallin est défini par un caractére périodique et ordonné a I'échelle atomique
ou moléculaire.

Cristallographe (n. m. ou f.) : Celui ou celle qui s'adonne a I'étude de la cristallographie.
Cristallographique (adj.) : Qui se rapporte a la cristallographie.

Cristallogenese (n.f.) c'est la formation d'un cristal, soit en milieu naturel, soit de facon
expérimentale.

Cristal (n.m.) c'est un solide polyedrique.

Cristalliser (verbe) se former en cristal.

Cristallisé (s) (adj.) qui est sous forme de cristal (aux).

Cristallisation (n. f.) action de cristalliser.

Cristallin (e) (adj) relatif au cristal.

Cristallier (n. m.) chercheur de cristaux.


http://www.geowiki.fr/index.php?title=Cristal
http://www.geowiki.fr/index.php?title=Atome
http://www.geowiki.fr/index.php?title=Cristal
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Recristalliser (recristallisation) produire des cristaux différents des cristaux précédents, dans

une roche.
I11- Définition d’un cristal -

111-1- Définition :

Un cristal est un solide polyédrique, a structure réguliere et périodique, formée d'un
ensemble ordonné d'un grand nombre d'atomes (Figure 1), de molécules ou d'ions. Un cristal
est constitué d’un assemblage périodique de particules. Il peut étre décrit par translation
suivant les trois directions de référence d’une entité de base qu’on appelle la maille. La

description du cristal nécessite la connaissance du réseau et celle du motif.

Figure 1. Arrangement des atomes dans un cristal

Il existe deux types de solides cristallisés :

- les cristaux moléculaires

- les cristaux macromoléculaires

Les cristaux moléculaires sont formés par des empilements réguliers de molécules ; c’est le
cas par exemple du diode I, du dioxyde de carbone CO;, de I’eau H,O.....

Dans les cristaux macromoléculaires, la notion de molécule en tant qu’entité chimique
indépendante est remplacée par le cristal qui constitue ainsi une molécule.

On classe parmi les cristaux macromoléculaires :

- les cristaux ionigques (NaCl, CsCl, CaF...... ).

- les cristaux covalents (carbone a I’état graphite et diamant, Si, Ge....).

- les cristaux métalliques (Na, Fe, Cu........ ).


http://www.geowiki.fr/index.php?title=Cristal
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/5/5e/Hexagonal_compact_5x3.svg
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I11-2- Définition d’un polyedre : un polyédre (du grec polus, nombreux, indiquant la

pluralité, et hedra, face - base) est une forme géométrique a trois dimensions ayant des faces

) <>

trigonal  tétragonal hexagonal rhombique

AUO

pyramide bipyramide ditrigonal ditétragonal dihéxagonal

planes qui se rencontrent le long d'arétes droites (Figure 2).

Figure 2. Les différentes formes polyédriques

Les cing polyedres réguliers convexes (solides de Platon) sont : le tétraédre, I'hexaédre (ou

cube), I'octaedre, le dodécaedre et I'icosaédre (Figure 3):

polyédres
les 5 solides de platon Sommets Arétes Faces
Tétraedre 4 6 4
Hexaedre
(ou cube) 8 12 6
Octaedre 6 12 8
Dodécaédre 20 30 12
lcosaédre 12 30 20

Figure 3. Les cing polyedres réguliers de Platon
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IV- Maille, motif, réseau et structure cristalline :
IV-1- Définition de la maille :

Du point de vu géométrique, a deux dimension, la maille est le plus petit
parallélogramme qui suffit a décrire le plan (remplir tout le plan sans laisser de lacunes), cette
maille est définie par les vecteurs a et b et I’angle compris entre ces deux vecteurs.

A trois dimensions, la maille est la plus petite entité (le plus petit volume) correspondant a un
parallélépipéde, elle est définie par trois vecteurs a, b et ¢ (les périodes suivants les axes 0,
oy et 0z, respectivement) non coplanaires et trois angles a, et y (Figure 4). Avec cette maille

on peut remplir tout I’espace du cristal sans laisser des lacunes.

Figure 4. Maille cristalline (a, b, c, a, B, )

Du point de vu physique, une maille est le plus petit groupement de constituants (atomes, ions
ou molécules) suffisant pour décrire tout le cristal.

Une maille cristalline quelconque (triclinique: a#b#ceta# B # v #90) ) est
définie par six paramétres cristallographiques, a savoir les paramétres linéaires (trois vecteurs
a, betc) et les parametres angulaires (trois angles a , p et y), tels que :
a={b,C}, p={a.C }ety={a, b}

Le volume de cette maile est le module du produit mixte suivant :

V=@, b,c)=a . (b AT )=b .(CArAa )=¢.(a Ab )

Qui donne la I’expression de V comme suit:
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V=a.b.c[1-cos’a—cos’f—cos’y + 2 cos a cos f cos y |** .

La position occupée par un atome dans la maille s’appelle un neeud.
On distingue deux types de mailles, simple et multiple (Figure 5) :
a- Une maille simple contient seulement des nceuds aux sommets de la maille.

b- Une maille multiple en contient plus des nceuds aux sommets soit au centre du

volume, soit aux centres de toutes les faces soit aux centres de deux faces opposées.
© °
2
/ | 2
[ ] —
‘ : : \ ' 1
o

Figure 5. Différents types de mailles dans un réseau rectangulaire centré en 2 dimensions. La
maille conventionnelle (multiple) du réseau (numéro 1 dans la figure) posséde des cotés
paralléles aux axes de symétrie du réseau et englobe deux motifs. Les mailles (numéro 2 dans
la figure) sont des exemples de mailles primitives (simple). La maille de Wigner-Seitz

(numéro 3 dans la figure).
A trois dimensions pour le systéme cubique on distingue trois structures qui sont (Figure 6) :
cubique simple (cs),

cubique centrée (cc),

cubique a faces centrees
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Cubique P
Cubique simple (cs)
Maille simple (primitive)
Nombre de nceuds : 1

* (1/8) a chaque sommet :
8x(1/8)=1

o
L]
4 — ‘ Cubique I

Cubique centrée (cc)
Maille multiple
Nombre de nceuds : 2
* (1/8) a chaque sommet :
8x(1/8)=1

*Centre du cube : 1

Cubique F
Cubique a faces
Centrées (cfc)
Maille multiple
Nombre de nceuds : 4
* (1/8) a chaque sommet :
8x(1/8)=1
* (1/2) sur chaque face :
6'x(1/21=3
Figure 6. Les trois structures du systéme cubique avec le nombre d’atome par maille.

11
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Remargue :

Comme choix non trivial, citons 1’exemple de la maille primitive (un seul nceud au
centre) de Wigner-Seitz (Figure 7). Elle est constituée en tracant les segments qui relient un
nceud particulier a tous ses voisins et en construisant les plans médians (en deux dimensions
les médiatrices) de ces segments. La maille de Wigner-Seitz est alors le plus petit volume (en

2 D la plus petite surface) enfermé par ces plans (médiatrices).

®
/[ |\

\ |/
o

Figure 7. Méthode de détermination d'une cellule de Wigner-Seitz.

IV-2- Définition du réseau cristallin :

Le réseau est engendré par la translation de la maille par les vecteurs de base ; tous les
neeuds du réseau sont définis par cette translation. Ou autrement dit, le réseau cristallin est une
notion purement géométrique, il est constitué de I’ensemble de points, extrémités de tous les
vecteurs de translations possibles.

Vecteur de Translation s’écrit: T=u.a+v. b+ w.c
Tel que: u, v et w trois entiers. A, b et c les trois périodes suivants les trois directions de

I’espace ox, oy et 0z, respectivement.

IV-3- Définition du motif :
Un motif est un atome (ion ou molécule) ou un groupement d’atomes de méme nature
ou de nature différente qui se répéte, périodiquement, suivant les trois directions de 1’espaces

pour décrire le cristal.

12
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1V-4- Définition de la structure cristalline :
D’une fagon plus simple on peut mettre (Figure 8) :

Structure cristalline = Réseau + Motif

@ reseau

o cristal

> nceuds

(b) motif

Figure 8. Représentation a 2 dimensions : (a) réseau (b) motif (c) structure cristalline (cristal)

V- Réseaux a trois dimensions (7 Systemes cristallins et 14 réseaux de Bravais) :

Bien avant la description atomique des cristaux, en recherchant mathématiquement les
structures qui sont compatibles avec une périodicité dans les trois directions de l'espace,
Auguste Bravais (1848) a montré que le nombre de systemes cristallins possibles était trés
limité. Il a répertorié 14 types de réseaux qui sont des variantes de seulement 7 systémes
cristallins.

Les 7 systémes cristallins sont engendrés par les différentes combinaisons possibles d’un
coté entre les parametres linéaires (a, b et ¢) et de ’autre coté entre les paramétres angulaires
(o, B et y). Ainsi dans la nature, seulement 7 formes polyédriques de base, 7 briques
élémentaires, permettent de construire I'infinité structurale des minéraux. Toutefois, si
leurs formes sont semblables d'un minéral a l'autre, elles varient par leurs dimensions.

Longueur, largeur, hauteur d'une maille sont spécifiques a chaque forme chimique cristalline.

13
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La maille est parfois primitive (P) avec un seul site par maille. Si un deuxieme site existe au
centre de la maille, c'est une maille centrée (I, de I’allemand Innenzentriestes). Lorsque
chacune des 6 faces comportent un site (F, de I’allemand Flachenzentriestes), ce site étant
commun a deux mailles contigues, cela fait 4 sites par maille. On rencontre parfois aussi des
mailles avec seulement deux faces centrées (C : plan (a,b) centré ; B : plan (a,c) centré et A :
plan (b,c) centré), soit 2 sites par maille. Pour ce dernier type on compte seulement un seul
type C, B ou A, perce que sont identique du de vu symétrique. Donc en fin, on compte 4
mode de réseau (P, I, F et C).

Toutes les combinaisons possibles entre les 7 systémes cristallines (c’est-a-dire les 7
formes géométriques des mailles sans tenir compte de la présence des atomes) (Figure 9) avec
les 4 modes de réseaux (présence des atomes) aboutissant aux 14 réseaux de Bravais. Voici

ces 14 types de réseaux (Figure 10).

; i ;
Bra | b ba | b Pyl b
(7 o/ oY
cubique quadratique orthorhombique monoclinique
abec @sfebey asbsc a=fap=7 asbec a-ﬁ-}’-%’ asbsc aep=Zp
l face{0001)
b rhomboedrique (
c o) e ]
A araeley il || hexagonal
3 " /ﬂ @ b asbyc

x a
triclinique f“”‘“"”é a-p-3

asbsc anpebsy face(1010)

.
]
N
-~

o

Figure 9. Les 7 systemes cristallins
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P Triclinique

P@ Cm Monoclinique

Orthorhombique

Cubique

P Hexagonal
Maille simple losange

P Trigonal
(Rhomboédrique)

Figure 10. Les 14 réseaux de Bravais
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VI- Indices de Miller (Directions-rangées- et plans dans un cristal) :

Suivant les conventions internationales, une direction-rangée- du réseau cristallin
d’équation :

R=u.a+v.b+w.c 1 u, vetw entiers.

Se note [uvw]. (indices entre des crochets, sans virgules de séparation).
Les indices negatifs sont surlignés u, v, w.

Un plan réticulaire (plan cristallin) d’équation :

hx+ky+lLz=m ;m=(0,1,2,.......... ) et h, k, 1 entiers.

Se note (hkl). (indices entre des parentheses sans virgules de séparation).

Ces indices u, v, w pour les directions et h, k, | pour les plans sont les indices de Miller.

Pour u, v et w sont tout simplement les cordonnées d’un vecteur reliant I’origine O (0,0,0) du
repére O0xyz avec un autre point qui se trouve sur la surface de la maille (le cube pour le
systeme cubique).

Pour h, k et | sont les inverses des longueurs découpées sur les axes ox, oy et oz

respectivement par le plan noté (hkl).

Exemples :
Pour la direction cristallographique noté [101] et représentée dans la figure ci-dessous (Figure

11). Cette direction représente le vecteur qui relié 1’origine O (0,0,0) au point A de
coordonnées (1,0,1).

Le paramétre de maille a est considéré égal a 1.

Par exemple le plan le plan noté (110) :

e il découpe I’axe ox en 1 : I’inverse de 1 est égal a 1 donc h=1
e il découpe I’axe oy en 1 : I’inverse de 1 est égal a 1 donc k=1
e il est parallele a oz (donc il découpe oz dans I’infini) : I’inverse de I’infini est égal a 0

donc1=0.
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[001]
A Z (001)
/ (111)
[101] /
A
< (010)
(100) > > Y [010]
\ [110]
[100] (110)
X
C C
R b e = | 1 b
ar” ar
(110) (412)

.l'/ X
[302] [443 ]
(002) (101) (229 (0220) (1702

Figure 11. Exemples des indices de Miller pour les directions et les plans.
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Remargues :
Remargue 1:

Dans le cas général, pour trouver rapidement les indices d’une famille de plans réticulaires a
partir d’un plan il faut considérer :
* qu’une famille de plans est définie par 3 entiers (h k 1) appelés indices de Miller.
« que ces indices h, k et | sont proportionnels aux inverses des longueurs interceptees sur
chaque axe par ce plan.

C OA=1/2a hoc2
OB=1b = ko ]
OC=3/4c 1 oc 4/3
B Il faut h, k et 1 entiers :
N T)’ multiplier par 3
= (hkl)=(634)

K

Figure 12. Cas général des indices de Miller pour plan (dont les inverses ne sont pas des
entiers).
Remarque 2 :

Indices de Miller-Bravais :

Les trois indices de Miller (hkl) sont utilisés pour tous les systéemes cristallins (6 systemes)
sauf le systeme hexagonal on utilise quatre (4) indices (hkk’l) (et non plus trois), et ce pour
une raison de symétrie hexagonal du réseau, qui n’apparait pas avec la maille simple a base
losange. Tel que : &’= - (h+k)

Le quatrieme indice k’ est obtenu en considérant un axe supplémentaire, 0y’, qu’est la
bissectrice extérieure de 1’angle x0y. Ainsi les axes 0x, oy, oy’ sont a 120° 1’un de I’autre.

Voir des exemples dans la figure ci-dessous (Figure 13).

Par exemple le plan le plan noté (1100) :
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il découpe I’axe ox en 1 : I’inverse de 1 est égal a 1 donc h=1

e il découpe I’axe oy en 1 : I’inverse de 1 est égal a 1 donc k=1

e il est parallele a oy’(donc il découpe oy’ dans I’infini) : I’inverse de I’infini est égal a
0. donc k’=0.
Ou autrement en utilisant I’équation k’= - (h+k) = - (1-1) =0

e il est parallele a 0z (donc il découpe oz dans I’infini) : I’inverse de 1’infini est égal a 0

donc1=0.

(0001)

(1100) —»|

b

Y

A

——— (0110)

N

v
<

N\

v (1010)

Figure 13. Illustration des indices de Miller-Bravais pour le systeme hexagonal.

VII- Densité d’empilement ou compacité:

En cristallographie, on fait I'nypothese que les constituants du cristal (ions, atomes,
molécules...) se comportent comme des « spheres dures rigides et indéformables ». La
question qui se pose est : quel est le meilleur moyen d'empiler de telles sphéres ? En d'autres

termes, comment les disposer de sorte a en placer un maximum, dans un espace minimum ?

Donc la densité d’empilement t est définie comme suit :
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T = (volume occupé par les atomes/ volume de la maille)

Exemples :

Exemple 1 : On calcul la densité d’empilement de la structure cubique a faces centrées (cfc).
L'empilement cubique a faces centrées (cfc) est caractérisé par les nceuds de son réseau qui
sont situés :

e aux 8 sommets d'un cube ;

e au centre des faces de ce cube.
La maille posséde 14 nceuds, mais certains de ces nceuds sont partagés avec les mailles
voisines : les huit sommets sont partagés chacun avec huit mailles, les 6 nceuds au centre des
faces sont partagés entre deux mailles. Le nombre de nceuds propres a la maille est donc :
N=8x(1/8)+6x(1/2)=1+3=4
Plus concretement, cela veut dire que 4 atomes (du point de vu volumique) appartiennent en
propre a la maille (si on ne considére que ce qu'il y a a l'intérieur du cube formé par la maille,
nous avons 4 atomes).
Notons r le rayon des atomes constituants le cristal étudié. On peut alors chercher la
paramétre de maille a, c'est-a-dire le c6té du cube en fonction de r, pour ce la nous tragons le
plan (111) (le plan le plus dense) (Figure 14). En effet, puisque les spheres ne s'interpénétrent
pas, sur une face, trois atomes sont mitoyens : sur une diagonale, on a :

o lamoitié de I'atome du sommet ;

« l'atome au centre ;

o la moitié de I'atome a l'autre sommet.

Figure 14. La diagonale de la face (111) (la face la plus dense dans la structure cfc.
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Ainsi, la diagonale de la face est de longueur : r + 2r + r = 4r. D'un autre c6té, elle est de
longueur av2 comme diagonale d'un carré de coté a. Par conséquent:

a\/§=4r

Calculons maintenant la compacité de ce cristal :

e Volumedelamaille: Ve = a3 = r316+v2 ;
. 4
e Volume occupé par les atomes : V tomes = 4.5.1:. r3

, , R . 4 ,
4 étant le nombre d'atomes appartenant en propre a la maille et 3T r3 étantle
volume de la sphere de rayon r, autrement dit le volume d'un atome.

La compacité (densité d’empilement) est :

Exemple 2 :

Dans le cas d'un réseau cubique centré, par exemple, les sphéres sont situées sur un
seul des sommets du cube plus un au centre. On a donc huit fois un huitieme de sphére (étant
donné qu'un sommet est partagé entre huit cubes) plus une sphére compléte. Le volume total

X . X . 4 .
des spheres est donc égal au volume de deux spheéres, soit V ziomes = 4.5 .3, our estle

rayon de la sphére (donc le rayon atomique).

Le volume de la maille est donné par Vyaine = a3, oU a est l'arréte du cube.

Les sphéres sont en contact selon la grande diagonale du cube (les atomes aux coins ne se
touchant pas) (Figure 15) ; cette grande diagonale vaut av'3 , et équivaut & quatre fois le
rayon (4r) des sphéres (une fois le rayon pour la sphére d'un des coins, deux fois le rayon

pour la sphére centrale et un dernier rayon pour la sphére du coin opposé) : 4.r = av/3. Onen

L .o 4T
déduit donc que: a=_z.
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Figure 15. La diagonale de la face (110) (la face la plus dense dans la structure cc).

e Volume occupé par les atomes : Vatomes = 2.%.1:. r3
2 étant le nombre d'atomes appartenant en propre a la maille (du point de vu
volumique) (Figure 15) et g.n. r3 étant le volume de la sphére de rayon r, autrement

dit le volume d'un atome.
La compacité (densité d’empilement) est :

T = (Vatomes/ Vmaitle) = 0,68 ¢’est-a-dire la maille est remplie a 68%.

Figure 16. lllustration du nombre d’atomes appartenant a la maille de la structure (cc).
Aux sommets : 8 x (1/8) =1

Au centre du cube : 1 (cet atome appartient uniqguement a cette maille).
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La figure 17 représente la configuration reelle des atomes et la compacité des trois structures
cubiques.

iy < Volum S par les atom
e Compacité : olume occupe par les atomes

Volume de la maille

Cubique P : Cubique I : Cubique F :
52 % 68 % 74 %

Figure 17. Illlustration de la compacité (densité d’empilement t) pour les trois structures du
systeme cubique.

VII1- Exemples de structures cristallines célebres :

Une étude précise des éléments qui se trouve dans la nature montre que la plus part des

cristaux minéraux appartiennent aux réseaux cubiques ou hexagonals.

Les métaux alcalins (Li, Na, K, Rb, Cs....... ), quelques éléments d’équivalence
binaire (Ba), ainsi qu’une partie des métaux de transition (Fe, Cr, V) et autres cristallisent

dans le systéme cubique centré (cc en anglais bcc).

Les métaux nobles (Au, Ag, Cu, Al, Pb,...... ) ainsi que le (Ni, Ir, Pt) et autres
cristallisent dans le systeme cubique a faces centrées (cfc en francais et fcc en anglais).

Les éléments (Be, Mg, Zn, Cd) et autres cristallisent dans le systeme hexagonal. 1l faut
citer ici I’existence de deux types du systeme hexagonal; le premier type est I’hexagonal
compacte (hc) (en englais hcp : Hexagonal close-packed) (séquence des couches ABAB.......
(Figure 18).

Le deuxiéme type est I’hexagonal simple : la séquence des couches est AAA .......... .
(Absence de la couche B)
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® @ &
p & p ® ®
’ ’ . Couche A

'.'4

Couche B

Couche A
d ¢

®
()

Figure 18. La structure hexagonale compacte : (a) maille élémentaire : prisme a base
losangique. Les ronds bleus foncés représentent le motif de la maille hexagonale = atomes (n
= 2)

(b) maille de la structure hexagonale compacte (hc)

(c) Représentation des atomes.

VI1I1-1- Structure des halogénures alcalins :

Les halogénures alcalins comme (NaCl, LiF, Nal, KCI ....... ) et les oxydes (SrO,

MgO, BaO, CaO....... ) cristallisent dans le réseau cubique a faces centrées (cfc).

On prend la strucrure de NaCl (Chlorure de Sodium) comme exemple de ces
structures : cette structure appartient a la famille des cristaux ioniques (Na*, CI") elle est
observée quand 0.414 < (R*/R’) < 0.732. Dans la structure de NaCl, les ions du CI" occupent
les sommets du cube et les centres de ses faces, par contre les ions Na* se positionnent dans
les milieux des arétes et le centre du cube (Figure 19). On peut imaginer que la structure du
NaCl est composée de deux sous-réseau de type (cfc) (réseau cfc Na* et réseau cfc CI"). Dans

la structure de NaCl chaque ion CI est entouré de 6 ions Na*, et inversement.
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Cette maille contient 8 atomes :
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Figure 19. La structure NaCl.

e 4 atomes Sodium de coordonneées :
L’atome au centre du cube : (1/2,1/2,1/2,1/2)
L’atome le plus proche a I’origine suivant I’axe 0X : (1/2,0,0)
L’atome le plus proche a I’origine suivant I’axe oY : (0,1/2,0)
L’atome le plus proche a I’origine suivant 1’axe oZ : (0,0,1/2)

e 4 atomes de Chlore de coordonnées :
L’atome de I’origine : (0,0,0)
L’atome le plus proche a I’origine dans le plan XoY : (1/2,1/2,0)
L’atome le plus proche a I’origine dans le plan XoZ : (1/2,0,1/2)

L’atome le plus proche a I’origine dans le plan YoZ : (0,1/2,1/2)

VI111-2- Structure du diamant :

On parle de cristal type « diamant » lorsque tous les atomes qui composent la maille
sont identiques. Les semi-conducteurs comme le silicium ou le germanium ont une structure

de type « diamant ». C'est aussi le cas pour le zinc type-a, de I'étain gris (forme a, qui n'est
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plus métallique mais semi-conductrice), et bien entendu pour le carbone diamant. Le motif est
formé d’atomes en (0,0,0), (1/4,1/4,1/4) + cubique faces centrées. Le parametre de maille est a

=3,5668 A. Chaque atome de carbone est au centre d’un tétraédre régulier de carbones.
La structure cristalline de type « diamant » (Figure 20) comporte donc :

o 8 atomes aux coins, partagés par 8 mailles et qui comptent donc pour (1/8) x 8 = 1
atome pour la maille ; on prend I’atome de I’origine (0,0,0).

o 6 atomes au centre des 6 faces, partagés par 2 mailles et qui comptent pour (1/2)x6 = 3
atomes pour la maille ; de coordonnées : L’atome le plus proche a I’origine dans le
plan xoy : (1/2,1/2,0) L’atome le plus proche a I’origine dans le plan XoZ : (1/2,0,1/2)
et L’atome le plus proche a I’origine dans le plan yoz : (0,1/2,1/2).

e 4 atomes a l'intérieur du cube et donc de la maille, dans 4 des 8 sites tétraédriques qui
comptent pour 1x4 = 4 atomes pour la maille. De coordonnées: (1/4,1/4,1/4),
(3/4,3/4,1/4), (3/4,1/4,3/4) et (1/4,3/4,3/4).

La structure de type diamant compte donc 8 atomes par maille = 1+3+4. (contre 4 pour une
structure de type cubique faces centrées classique).

Figure 20. La structure diamant.

IX — Projection de quelques structures dans le plan :

La projection se fait dans le plan xoy suivant 1’axe z (c’est-a-dire en précisant les
coordonnées de Z).
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Figure 21. Projection de La structure cubique a faces centrées (cfc) dans le plan xoy.
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Figure 22. Projection de la structure cubique centrée (cc) dans le plan xoy.
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Figure 23. Projection de la structure hexagonale compacte (hc) dans le plan xoy.
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Chapitre 2

Espaces utilisés en cristallographie
I- Introduction :

La détermination de la structure des cristaux (ou de la texture d’un ensemble de
cristaux) a partir de la diffraction des rayonnements (R-X par exemple) nécessitera

I’utilisation de deux espaces :

-Espace objet (E) et réseau direct (R) (ou réseau cristallin) : dans lequel on repére les

positions des atomes, ou ions, constituant le cristal ;

-Espace image (E) et réseau réciproque (R") : dans lequel on repére les directions des
rayons X diffractés par 1’objet, et a partir duquel on déduira les éléments structuraux
(parametres de maille linéaires et angulaire, la distance entre les plans cristallins) repérables

dans I’espace objet.
I1- Espace image E~ et réseau réciproque (R") :

Le réseau réciproque (reciprocal-latice) permet une représentation commode de
certaines propriétés des cristaux, en particulier de I’orientation de rayons X diffractés par le
réseau cristallin (la structure cristalline). C’est un concept purement géométrique d’un réseau
tel que chacun de ses points comporte une relation de réciprocité avec le réseau initial (réseau
direct). Il fut introduit par P.P Ewald en 1921, qui n’a pas la signification physique réelle du
réseau structural, mais qui permet de considérer de fagcon plus pratique les plans cristallins,

leurs directions et les intervalles réticulaires (distances inter-réticulaires).

I11- Définition du réseau réciproque:

La base a*, b* , c*, du réseau réciproque est définie a partir de la base, @', b , ¢ du réseau

direct, par les relations suivantes:
., bac
|74
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> _ 5 cna
= 2T —
|74
= _ 5 anb
C" = 4Tt
|74

— — T . — - —
a*. a =2=n b*. a =0 c*.a =0
_ T _— > —_ =
a*. b 0 *b =21 c*. b 0
— — T . = - —
a*. ¢ =0 b*. ¢ =0 c*. ¢ =2m

Ces ensembles de relations diffinissent sans ambiguité les trois vecteurs (les trois périodes)
— T . - 7 7 -

a*, b* , c*, du réseau réciproque.

Le réseau construit sur les trois vecteurs de la base a*, b* , c* s’appelle “Réseau

réciproque”, R . 1l est constitué par I’ensemble des points, ou noeuds, extrimités de tous les

vecteurs (ﬁ) définis par :

R*=ha*+kb*+1c* avec h, k et | des entiers.

Ce réseau est aussi appelé “Réseau polaire”.

Figure 1. Exemple de vecteur de translation R” aboutissant a un nceud du réseau réciproque.
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Remargue 1:
Si dans I’espace objet (E) les modules des vecteurs sont homogeénes a des longueurs

(A par exemple) dans I’espace image (E”) les modules des vecteurs sont homogeénes & des
inverses de longueurs (A™).
Remarque 2:

La conservation du vecteur d’onde lors d’intéraction entre le rayonnement et la
matiere —réseau périodique- qui rajoute 27 aux vecteurs de base du réseau réciproque.

Remarque 3:
Le réseau réciproque du réseau réciproque est le réseau direct.

Si le réseau direct est cubique donc le réseau réciprogue est également cubique.

b*| =18 = =
la

|a*

IV- Propriétés du réseau réciproque et relation avec le réseau direct :

A chaque famille de plans réticulaires (hkl) du réseau cristallin (réseau direct)
correspond une rangée du réseau réciproque, perpendiculaire au plan (hkl), et de distance

nodale:

Ou d,,,; est la distance interréticulaire (distance entre les plans notés (hkl) dans

le réseau direct).
On notera une rangée du réseau réciproque par : [hkl]".
Quant aux parametres angulaires du réseau réciproque, ils peuvent étre calculées a

partir de la géométrie sphérique:

cosf.cosy — cosa

cosa™ = , .
sinf. siny
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cosa.cosy — cosf

cosfi* =
sina. siny

cosa.cosfi — cosy

cosy™ = , ,
sina.sinf

X (hE oA
a*.(b* anc* |

La maille réciproque aa pour volume : V* =

V- La distance interréticualaire (distance entre plans cristallins) dp; :

A partir de la relation :

S, 2m
|thl|_d
hkl
412
dZ —
hkl — .2
*k
R
7| 2 TF 4 b2 P peag2 o —
|Riw| = R?.a*.a* + k2.b*.b*+I®.c*.c* + 2hka*.b* +

Qhlar.co +2klb*.c*

_ 1 — 2 o L, =2
di2 =ﬁ{h2 bAT| + K2|CATIZ+ 12|a@aD]

+ 2hk (BAT).(Cr@) + 2k.1(@r@).(@nD)

+ 201 (@nD).(b'a 7))
Le volume V de la maille élémentaire du réseau direct est:
VZ = a%.b% c?*(1 — cos?a — cos?B — cos?y + cosa.cosf.cosy)
On utilise également la propriété suivante du produit vectoriel:

(@ab).(bac)= (a.b).(b.¢) - (@.C).(b.b)
= a.b?.c[cosy.cosa — cosP]

On aura:
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. a?.b%.c? (h?sin*a  k?sin®f [*sin’y
dni = + +
hkl — 12 a2 b2 c2
N 2hk ( )+ 2hl ( )
7 cosa.cosf — cosy e cosa.cosy — cosf
2kl
+ e (cospB.cosy — cosa)

Cette relation est valable pour le cas général (le systeme triclinique (a#b #ceta # p
#Y #1/2).

Exemples :

- Pour le systéme hexagonal : (a=b #ceta=p=n/2,y=2n/3).

d _aV3 1
hkl — 5 1
(hz + k2+h.k + —.—2.12)
4'c
- Pour le systeme cubique : (a=b=cet a ==y =n/2).

a

(h2 + k2 +12)'/2

dhkl —

33



Université d’Oran des Sciences et de la Technologie -Mohamed Boudiaf-
Faculté de Physique Cours et Exercices de Cristallographie

Chapitre 3

Détermination des Structures Cristallines

I- Introduction :

Les cristaux dévient les rayons-X dans certaines directions caractéristiques
(phénomeéne de diffraction). L’image de diffraction (ou spectre de diffraction), imprimée sur
un film ou analysée par un détecteur de rayons-X est une propriété importante du cristal. Elle
permet :

e d’identifier le cristal, si un spectre a déja été obtenu antérieurement. La diffraction des
rayons-X par les cristaux est donc une méthode d’analyse non destructive ;

e de reconnaitre la symétrie du cristal et les dimensions de sa maille élémentaire ;

e de trouver les positions des atomes dans la maille, c’est-a-dire de déterminer la
structure ;

e dans certains cas, d’analyser la densité en électrons dans la maille cristalline.

Le comportement des cristaux vis-a-vis des rayons-X contraste avec celui des solides

amorphes (solides non cristallins), des liquides ou des gaz. Ces phases dévient également un

faisceau de rayons-X. Mais elles donnent lieu a un phénomeéne de diffusion continu.

I1- Interactions rayons X / matiere :

Les différents types d'interaction entre le faisceau de rayons X et un matériau sont :

Les rayons X peuvent étre :
. transmis sans changer de direction : on parle de radiographie X que I'on utilise pour la
détection de porosités ou de fissures,
. transmis en changeant de direction (selon un angle 20) ou diffusés ; la diffusion
pouvant se faire : sans perte d'énergie : on parle alors de diffusion élastique, elle est a I'origine
de la diffraction des rayons X par les cristaux, avec perte d'énergie (une partie de I'énergie est
cédée a un électron) : on parle alors de diffusion inélastique, elle est a l'origine de I'effet
Compton.
. absorbés par les atomes : sous l'action du rayonnement incident, un électron d'un

atome de I'échantillon peut étre éjecté de la couche électronique qu'il occupait, c'est l'effet
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photoélectrique, I'électron éjecté étant appelé photo-électron. L'électron éjecté peut étre
remplacé par un électron d'une couche supérieure. Ce saut électronique s'accompagne d'un
rayonnement X appelé rayonnement de fluorescence, il est utilisé pour I'analyse chimique des

cristaux. Enfin, notons que tous ces phénomenes s'accompagnent d'un dégagement de chaleur.

I11- Production des rayons-X:

Les rayons-X sont des radiations éléctromagnétiques dont la longuer d’onde est de
I’ordre de I’angstrom (1 A = 10 m). Ils couverent la portion du spectre éléctromagnétique
comprise entre 1’ultraviolet et les rayons y. Les rayons-X sont produite dans des tubes a vide.
Ou un faisceau d’électrons, accéléré par une différence de potentiel de quelques dizaines de
kilovolts. Vient frapper une picce de métal qui émet le rayonnement X sous l’effet du
bombardement électronique.

La différence de potentiel est appliquée entre un filament ( en général du tungsténe-W-)
(Cathode) qui emet les électrons (sous ’effet du chauffage) et une piéce métallique (par
exemple en fer —Fe- ou en cuivre -Cu-) qui est leur cible (anode ou anticathode) (Figure 1).

Le spectre des rayons emis par le métal anodique dépend de la nature du métal. Il est constitué
de la superposition de deux types d’émissions (Figure 2), le rayonnement blanc (spectre
continu) et les raies caracteristiques. Le rayonnement blanc est d0 aux photons émis lors du
freinage des électrons dans le métal. 1l est bien évident que 1’énergie hv du photon émis ne
peut jamais étre supérieure a I’énergie que possede I’électron avant qu’il ne pénetre dans le
métal (anode).

2

1
Or celle-ci est I’énergie cinétique 2 m.v“ = e.V de I’électron acquise sous I’action de la

(4
différence de potentiel V. Par conséquent: hv < eV ou encore puisque A = >

Donc: A = ch

eV

c’est bien ce que 1’on observe, 1’anode n’émet pas en dessous d’un seuil de longueur d’onde,
indépendant de sa nature et inversement proportionnel a la haute tension du tube.

L’émission des raies caractéristiques : sous I’impact des é€lectrons, il arrive aux atomes de
I’anode (piece métallique) de perdre un électron (ionisation) d’une couche électronique
interne et de se trouver ainsi dans un état d’énergie (E;) élevé. Il se produit alors, trés

rapidement, une réstauration partielle du dégat causé a I’atome, par le passage d’un €lectron
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Figure 1. Schéma de principe d'un tube de a rayons-X a fenétre latérale

¢ K : filament
e A :anode
o Wi, et Wy, : entrée et sortie de I'eau de refroidissement
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Figure 2. Exemple d’un spectre d'émission d'un tube a rayons X (cible de cuivre).
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d’une couche externe vers le trou de la couche inetrne. L’atome a alors une énergie E, < E; .
la transition est accompagnée de 1’émission d’un photon (rayon-X) de fréquence v d’énergie
hv, telle que: |E, — E7| = hv  (voir figure 2).

Les électrons se trouve dans des orbitales énergétiques bien pricise, ¢a signifié que le photon

X émis posséde une fréquence bien déterminée. Selon la physique atomique et le principe de
Pauli:

Couche K: 1 orbitale
Couche L: 3 orbitales
Couche M: 5 orbitales

Couche N: 7 orbitales.

L’état d’un électron est donné par quatre nombres quantiques, a savoir:
n: nombre quantique principale (1,2,3,.......);
I: nombre quantique orbitale (0 < | < n-1);

m: nombre quantique magnétique (-1 <m < +l |, m=2I+1);

s: le spin (i%).

3d5/2 MV
3d3/2 MIV

n=3 3p3/2 MIII
3p1/2 M||
3512 M,
2p>? L

n=2  2p*” Lu
ogl2 L,

Ka2 Kal KBZ KBI
n=1 18%2 v v v v K

Figure 3. Schéma des couches et des sous-couches atomiques avec quelques transitions

permises accompagnées de 1’émission des photons X.

37



Université d’Oran des Sciences et de la Technologie -Mohamed Boudiaf-
Faculté de Physique Cours et Exercices de Cristallographie

Lorsque 1=0 ca correspond a une forme orbitale de type S
Lorsque 1=1 ca correspond a une forme orbitale de type p
Lorsque I=2 ca correspond a une forme orbitale de type d

Il faut noter ici, que pas n’importe quelle transition est permise. Donc il y a des régles de
transition des électrons entre les différentes couches qui sont:
An=>1
Al =#1
Aj= t1ou0

Ouy = [ +5 estle moment totale (' moment orbitale plus le moment du spin).

Exemples:S—— 3 S (An =1, par contre Al = 0) : transition non permise.

P——» S (An=1 ,Al=1etAj=0): transition permise.

Il faut signaler aussi I’intérét de I’utilisation de la diffraction des éléctrons et des
neutrons qui donnet des résultats comlémentaires a celles données par la DR-X, ce qui rend

I’utilisation de chaque rayonnement en fonction de la problématique a résoudre.

IV- Absorption des rayons-X :

L’intensité d’un faisceau de rayons-X est affectée par son absorption dans le milieu
traversé et dépend du coefficient d’absorption p de celui-ci (Figure 3).
Si la traversée de 1’épaisseur dx réduit 1’intensité du faisceau entrant lp d’une valeur —d|
proportionnelle a | (le nombre de photons arrétés dans la tranche dx est proportionnel au

nombre de photons qui y entrent), on a:

dl =-pu.l.dx

L est une constante caractéristique du milieu.

L’intégration de cette éxpréssion donne :

| = 1o exp(-px)
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Six=0:1=1

A
v

y —» / L I=loexp(-uy)

dx
di= - pldx

Figure 4. Absorption du rayonnement (Loi de Lambert).

V- L’energie des rayons X, des éléctrons et des neutrons diffractés par les cristaux:

En 1912, M.Von Laue affirme que les rayons-X, découverts quelques années
auparavant par Roentgen, doivet étre diffractés par les cristaux, de la méme facon que la
lumiére est diffractée par un réseau rayé.

On traite maintenant 1’énergie que doit poosséder les photons X, les neutrons et les éléctrons
pour que leurs longueurs d’ondes soient de 1’ordre de la distance interatomique dans les

cristaux.

V -1- L’energie des rayons X:

L’énergie d’un photon est donnée par I’expréssion: E = hy
Tel que : v la fréquence linéaire.
h =6,62x10%J.S constante de Planck.
La longueur d’onde 4 = C.T =(C/»v) =(CH/E)..............ccccoveeviunnaanne. ™)
C: vitesse de la lumiére (3x10° m/s)
T: période (=1/v)
pour que A= 1A il faut que : E= (10-50) KeV

ou autrement dit si on prend E=eV 1’energie des éléctrons qui bombrdent la cible métallique.
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2 =C.T=(Ch) =(Ch/eV)
MA) = (Ch/eV) = 12400/V(volts).

V: la tension d’accélération des €léctrons entre le filament et la piece métallique.
V-2- L’energie des neutrons:

Les neutrons sont des particules qui ont une masse donc leurs longueur d’onde A est
donnée par I’expréssion:
A=h/p (L. de Broglie)
p = m.v quantité de mouvement du neutron

I’energie cinétique est:

E, = lm v? = —pZ
no2n 2m, A2
m,,: la masse du neutron = 1,675x10%" kg

h

N 2mypEyn
0.28

On remplace h et m,, et on prend E,, (V) et A(A) ca implique A = ——

JEn

Donc I’énergie des neutrons utilisés pour ’étude de la structure cristalline (A= 1A) soit de

Donc: A =

I’ordre E,, = 0,08 eV (neutrons thermiques, parce que, leurs énergie est de [’ordre de
I’énergie thermique KT dans la température ambiante 0,025 eV).

La vitesse des des neutrons thermiques est de I’ordre de 4x10°m/s.

Les neutrons possédent un moment magnétique, donc ils intéragissent avec les éléctrons
magnétiques dans les cristaux magnétiques, ce qui rend les neutrons trés important pour
I’étude de ces derniers. Par contre, dnas les solides non magnétiques les neutrons intéragissent
avec les noyaux, parce que leurs énergies (E,, = 0,08 eV) et de méme ordre que 1’énergie de

vibration du réseau cristallin.

V-3- L’energie des éléctrons:

Les ¢léctrons sont des particules qui ont une masse, donc leurs longueur d’onde A est donnée

par I’expréssion:

40



Université d’Oran des Sciences et de la Technologie -Mohamed Boudiaf-
Faculté de Physique Cours et Exercices de Cristallographie

A=h/p
ce qui donne :

h

J2m.E,

1=

m,: la masse de I’éléctron = 9,11x10 kg
12
vV Ee

Donc les éléctrons qui ont une longueure d’onde A= 1A posséde une énergie E, = 150 eV et

On remplace h et m, et on prend E, (eV) et A(A) ca implique A =~

se déplacent avec une vitesse de 7x10° m/s.

La diffusion des ¢éléctrons par les cristaux est due au champ ¢éléctrique (engendré a I’intérieure
du corps solide par les noyaux positifs et les éléctrons négatifs) intense dans le centre d’atome
et qui devient moins intense on en s’¢loignant. ¢’est pour ¢a qu’il y aune forte réaction avec

les atomes du matériau (faible distance de pénétration).

VI- Diffraction des rayons X par un cristal :

VI-1- Loi de Bragg:

Les rayons X qui ont une énergie (10-50) keV sont trés utilisés pour 1’étude des
matériaux cristallisés. Pour 1’étude de la diffraction des R-X par les cristaux en s’appyant sur
la loi de Bragg.

La loi de Bragg est la loi régissant la diffraction des ondes électromagnétiques par un
cristal. Elle fut découverte par Sir William Henry Bragg et William Lawrence Bragg vers
1915. Cette loi établit un lien entre la distance séparant les atomes d'un cristal et les angles
sous lesquels sont principalement diffractés des rayons X envoyés sur le cristal.

Un faisceau de lumiére de longueur d'onde A arrive sur une matiére ordonnée
caractérisée par la répétition périodique de plans atomiques distants d'une longueur d
(distance inter réticulaire). Le faisceau arrivant sur un premier plan d'atomes est en parti
réfléchi par ceux-ci, tandis qu'une autre part poursuit son trajet en ligne droite. Le faisceau
traversant le premier plan peut également se réfléchir en partie sur le plan d'atomes suivant,

séparé du premier plan de réflexion par la distance d , et ainsi de suite...
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Faisceau Incident Faisceau diffracté
<
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N Condition de Bragg p -
~ /-" 2

Différence de marche :
X=2.d. Sin0

Figure 4. Démonstration géométrique de la loi de Bragg.

On s'intéresse au faisceau réfléchi, résultant de la superposition des ondes réfléchies
sur les différents plans successifs. Compte tenu du dessin, il est évident que l'onde qui se
réfléchit sur un plan d'atome parcourt moins de distance que celle qui se réfléchit sur le plan
suivant. Si 0 est I'angle d'incidence, une analyse géométrique montre que la différence de

marche entre les deux faisceaux 1 et 2 (voir figure 4) est :
X =2.d. Siné.

C'est ici qu'intervient le caractere ondulatoire de la lumiére. Lorsque plusieurs ondes
se rencontrent en un méme point de l'espace, elles donnent lieu au phénoméne d’interférence.
En particulier pour observer un maximum de lumiere (tache lumineuse intense) il faut que la
différence de marche entre ces ondes soit un multiple entier de la longueur d'onde. Ainsi, elles
sont toutes en phase et se somment constructivement. La condition d'obtention d'un maximum
d'intensité s'écrit donc:

2.d.sinf@=n. .

Que I'on appelle condition de diffraction de Bragg avec :
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- d : distance inter-réticulaire, c’est-a-dire distance entre deux plans
cristallographiques ;
- 0 : demi-angle de déviation (moiti¢ de 1’angle entre le faisceau incident et la

direction du détecteur) ;
- n : ordre de diffraction (nombre entier) ;
- A : longueur d’onde des rayons X.

Donc d’aprés la loi de Bragg, pour avoir pls d’information sur la structure cristalline on fait

varier A ou 0. Le rayonnement incident est réfléchi sur les plans (hkl) comme sur un miroir.
V1-2- Conditions de diffraction de Laue:

La plaque de diffraction (image de diffraction) représente 1’image du réseau

réciproque de la matiére diffusante (le cristal ou le réseau direct).

D’pres Laue les conditions d’interférence constructives sont :

AK =K' — K =FR* (variation dans le vecteur d’onde des R-X due a la diffraction sur

les plans paralleles (hkl)).

Tel que :
R*=ha*+kb*+1c* vecteur de translation du réseau réciproque.

AK.@ =2m.h
AK.D =2m.k
AK.C = 2m.1

Ces trois équations sont les équations de Von Laue, elles associent chacune des directions de
diffraction a trois entiers h , k et [ qui sont les coordonnées d’un nceud (point) réciproque,

mais aussi les caractéristiques d’une famille de plans réticulaires du cristal (réseau direct).
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Ces conditions ont été utilisées dans la construction d’Ewald pour expliquer géométriquement

les pics maximums dans le spectre de diffraction.

VII- Distributions des intensités diffractées par un cristal a motif cristallin (plusieurs

atomes par maille) et facteur de structure (Fpy) :

L’amplitude diffusée par tout le cristal s’écrit :

A=Na, ) fyexpi (7. Riyo)
J

Ou:
N : nombre de mailles du cristal

a, . désigne I’amplitude diffusée par un électron

= (Facteur de forme de I’atome j ou

f _aj amplitude dif fuée par ' atomej
J e e

facteur de diffusion atomique).

T])Z Vecteur de position de I’atome j par rapport a I’origine de la maille (repere li¢ a la

-
maille). 77 = x;a + y;b + z;C (dans le réseau direct-cristal-)

R*=ha +kb*+1c".

A
On considere plutét la grandeur Na. appelée facteur de structure, Fpy;, parce qu’elle ne

e

dépend que du mode de distribution des atomes dans la maille, ¢’est-a-dire de sa structure.

F e est une fonction de Ry, ; il varie selon les différents Ry, conformes aux conditions

de diffraction de Laue (W.E’ = 2m.h, R*.b =2m.k et R*.T = 2m.1 ), donc :
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Na, = Fpp = ij expl (7;- nit)
j

Ce qui donne I’expression finale du facteur de structure comme suit :

Foia = ijexpi 2n(x;.h + y;.k + z.1)
J

_— -

L’intensité diffractée dans la direction K’ = R* + K est proportionnelle & Fy,y;. Fyy,;

(I o |Fupil® = Fuia- Frra)-

La diffraction n’a lieu que dans les directions pour lesquelles les atomes d’'une méme famille

(ensemble d’atomes occupant la méme position dans chaque maille) diffusant en phase.

- Exemples:

Calcul de Fj,;pour la structure cubique.
(on prend a =1 ; pour simplifier les

calculs).

*Structure cubique simple (p) :

La maille de cette structure contient un seul
atome de coordonnée (0,0,0) (I’atome

de ’origine par rapport au repere choisi.
Donc:j=1 (x; = y; = z; = 0)

Ce qui implique : Fyy; = fexp0 = f.
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*Structure cubique centrée (cc) (1):

La maille de cette structure contient deux atomes.
Z

=1

Atome de I’origine de coordonnées (0,0,0)

et ’atome du centre du cube de coordonnées (1/2,1/2,1/2).

Fri = flexp0 + expin(h + k + 1)] = f[1 + expin(h + k + 1)]

On étudié les conditions d’extinctions : Fp; = 0 et Fyy; # 0.

On rappel que : expi@ = cosO + i.sinf

Fnr = 0: lorsque expin(h+k+1)=—-1 donc h+k+1=2n+1
(nombre impaire).

Frip # 0: lorsque expin(h+k+10) =1 donc h+k+ 1= 2n (nombre
paire)

Donc on conclut que : pour la structure cubique centrée (cc), les plans qui ont la somme

de leurs indices (hkl) impaire : h + k + | = 2n + 1 ne diffractent pas.
Exemples : (320), (120), (333), (111), etc.............. :

*Structure cubique a faces centrées (cfc) (F):

La maille de cette structure contient quatre atomes.

Atome de I’origine de coordonnées (0,0,0)
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et les trois atomes les plus proches a I’atome de 1’origine :

I’atome de coordonnées (1/2,1/2,0) qui se trouve au centre du plan (xoy) ;
I’atome de coordonnées (0,1/2,1/2) qui se trouve au centre du plan (yoz) ;

I’atome de coordonnées (1/2,0,1/2) qui se trouve au centre du plan (x0z).

I S
N

—~

N

AL L L L R R R N PR R E]

(Sssnsssnsnsnnndunnnnn. anehp y

Froi = f[1 + expin(h + k) + expin(k + 1) + expin(h + 1) ]

On étudié les conditions d’extinctions : Fy; = 0 et Fyy; # 0.

Fy; = 0 lorsque h, k et [ sont de parité différente (mélange de paire et impaire).

Fyi; #+ 0:lorsque h,k et [ sont de méme parité (tous paires ou tous et impaires).
Donc on conclut que : pour la structure cubique a faces centrées (cfc), les plans qui ont
leurs indices (hkl) de parité différente ne diffractent pas.

Exemples : (221), (112), (132), (113), etc.............. .
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Chapitre 4

La Symetrie dans les cristaux
I- Introduction :

Une figure F posseéde la symétrie s’il existe une ou plusieurs opérations (de symétrie)
qui, appliquées aux éléments de la figure F la transforme en une autre figure F’ indiscernable
de F. On dit que I’opération « restitué » la figure.

Un élément donné de la figure F ne coincide pas avec lui-méme aprés 1’opération,
mais avec un autre élément de la figure primitive. Les éléments en coincidence sont dits
équivalents par symétrie.

La matiére cristallisée présente dans sa structure et dans toutes ses propriétés des

caractéres de symétrie.

I1- Symétrie des figures finies et opérations de symétrie :

Les points, droites et plans restant immobiles lors d’une opération de symétrie sont
appelés « éléments de symétrie ».

Parmi les opérations (mouvements ou transformations) qui peuvent « restituer » une
figure symétrique finie, nous distinguons différentes opérations de symétrie.

La rotation, la réflexion, 1’inversion, 1’inversion rotatoire, la rotation suivie d’une

réflexion, la réflexion suivie d’une inversion et la translation.

I1-1- La rotation :
Opération de symétrie s’effectuant par rotation d’un angle de 6 = 27” autour d’une

ligne appelée axe de symétrie. n est toujours un nombre entier qui représente 1’ordre de I’axe.

L’axe d’ordre 1 (rotation d’un tour complet 8 = 2w ) correspond a 1’opération
« identité », ce qui équivaut a une absence de symétrie. N’importe quelle ligne dans n’importe
quelle figure est un axe d’ordre 1.

Quand I’axe 2 est dans le plan du dessin on le représente par :

Quand I’axe 2 est perpendiculaire au plan du dessin on le représente par : .

*Opérateurs :
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A T’opération rotation correspond un opérateur qui appliqué a chacun des points (éléments) de

la figure les amenes en positions equivalentes :

e En coordonnées cartésiennes (systeme orthogonal ; axe dirigé suivant Z) :
Axe binaire (figure 1) :

2X (XY, 2) > (x,y,2)

AXxe quaternaire :

4X(x,Y,2) > (X,7,2)
42X (X, Y, 2) » (X,7,2z). En effet, 4% = 2 (axe 4 appliqué deux fois

successives donne le méme résultat que 1’axe binaire 2 appliqué une seule fois).

211Z

® o PET)

.

p (va’z) O"‘iﬁ

Figure 1. L’opérateur 2 (axe binaire // a I’axe Z) transforme le point p (x,y,z) en point
p’(X,y,2).

e En coordonnées sphériques (axe dirigé suivant Z ou autrement dit perpendiculaire au

plan équatorial) les opérateurs de rotation prennent une forme tres simple (Figure 2).

2X(r,0,0) » (r, 0, ¢+2n)
On géneral
nX(r, 6, o) > (1,0, ¢ + (2n/n))
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Figure 2. L’opérateur 2 (axe binaire) transforme le point p (r, 8, ¢) au point p (r, 0, ¢ + 27).

* Représentations graphiques et symboles:

Représentation  graphique

Symbole de ’axe d’un axe perpendiculaire au Terminologie
plan du dessin

1 Identité
2 . Axe binaire
3 A Axe ternaire
4 | Axe quaternaire
5 ' Axe quinaire
6 . Axe sénaire

11-2- La Réflexion:

Une figure possede cette symétrie si une moitie de la figure est I’'image spéculaire de

’autre moitie dans un plan de symétrie (miroir).

Un miroir est symbolisé par : m

* Représentation graphique :

I Pour un miroir perpendiculaire au plan du dessin

Pour un mirmoir dans le plan du dessin
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* Opérateurs :

e En coordonnées cartésiennes (m confondu abvec le plan Z = 0) (figure 3):

m X (X, Y, z) » (x,2, )

e En coordonnées sphériques (m dans le plan de 1’équateur) :

m X (r, 0, ¢) » (rhm-6,0)
z

p(Xyz) Q
: Y

m 1

X |

@)

P’y z)

Figure 3. L’opératuer réflexion m (miroir confondu avec le plan (xoy)) transforme le point p
(x,Y, z) en pointp’(x, z, z).

Il -3- L’inversion:

Une figure possede la symétrie d’inversion par rapport a un point, appelé centre
d’inversion ou de symétrie, Si @ tout point de coordonnées (X, y, z) correspond un symétrique
en(x,y, z). Sachant que le centre de symétrie étant a 1’origine des axes. La figure est dite
alors centro-symétrique.

Symbole d’un centre de symétrie : C ou 1

* Représentation graphique : O ou *

* Opérateurs :

e En coordonnées cartésiennes (figure 4):
CX(xY,2) » (X,y, 7).
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e En coordonnées sphériques :
C X(r, 6, 0) » (nm-0,0+m)

p(XY 2)

N
<

O L
X Xy, z)

Figure 4. L’opérateur inversion C transforme le point p (X, Y, z) au point p’(x,y, z) si le

centre d’inversion est a I’origine des axes.

Il -4- L’inversion rotatoire:

Opération qui consiste en une rotation d’un angle 6 = 27” suivie nécessairement d’une
inversion dans un centre situé sur 1’axe de rotation. L’élément de symétrie est appelé axe
d’inversion. Les deux opérations partielles successives ne peuvent pas étre dissociées.
L’existence d’un axe d’inversion n’implique pas a priori I’existence indépendante d’un axe de
rotation ordinaire (axe de rotation direct) et d’un centre de symétrie (centre d’inversion).

Symbole d’un axe d’inversion : n
* Opérateurs :

e En coordonnées cartésiennes (2 // Z figure 5):

v

2 X(X,V,2) (x,y, 2)

e En coordonnées sphériques :

(r,m-6,9+ (2n/n)+m)

v

n X(r, 0, ¢)
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Rotation
Z
™o
Inversion
Py O |

X

P’(xy, z)

Figure 5. L’inversion retatoire d’ordre 2, 2 transforme un point p (X, y, z) en p’(x, y, Z).

Cette opération est donc équivalente a une réflexion dans un miroir situé a Z=0.

* Représentations graphiques et symboles des axes d’inversion:

Représentation graphique
Symbole de I’axe d’un axe perpendiculaire au Terminologie

plan du dessin Axe d’inversion

1 O d’ordre 1 (centre de symétrie)

2 ® d’ordre 2

3 A d’ordre 3

7 <‘> d’ordre 4

d’ordre 5

5 )

_ d’ordre 6

6 <

Il -5- La Réflexion rotatoire:

, . . . . 2T .. , .
Opération qui consiste en une rotation d’un angle § = — suivie nécessairement d’une
n

réflexion dans un plan (miroir) perpendiculaire a I’axe. L’¢élément de symétrie est appelé axe
de réflexion.
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Symboles:1,2,3,4,5 et6

* Opérateurs :

e En coordonnées cartésiennes (2’ // Z, miroir en XOY figure 6):

2> X(X,Y,2) x,y, 2).

v

e En coordonnées sphériques :

n’> X(r, 6, o) » (r,n-0, ¢+ (21/n)).
Rotation
Réflexion
: Y
m :
X 5

p’(x ¥, 2)

Figure 6. La réflexion retatoire d’ordre 2, 2” transforme un point p (X, y, z) au point p’(X,y,

7). Elle équivaut a une inversion par rapport a un centre situé¢ a I’origine du repére.

Il -6- La Réflexion suivie d’une inversion:
Lorsque le centre d’inversion est dans le plan du miroir, cette opération équivaut a

celle d’un axe binaire perpendiculaire au miroir et passant par le centre.

* Opérateurs :
*Y2) ———— X ¥, 2) ——— (x,y, 2)
m C
*xVY,2) ———— %y, 2)— (%, 2)
C m
54



Université d’Oran des Sciences et de la Technologie -Mohamed Boudiaf-
Faculté de Physique Cours et Exercices de Cristallographie

I1-7- La Translation :

Il faut en cristallographie structurale (étude du cristal a 1’échelle atomique), considerer
encore d’autres opérations de symétrie : la translation ainsi que des opérations complexes qui
associent la translation aux rotations ou a la réflexion. Mais, ces opérations ne s’appliquent
qu’a des figures périodiques infinies (cristal a I’échelle atomique) et ne sont donc pas a retenir

parmi les opérations de symétrie des figures finies (les mailles par exemple).

I11- Points équivalents (Projection Stéréographique) :

Il est quelquefois utile de représenter un opérateur de symétrie par 1’ensemble des
points équivalents que 1’on obtient en répétant 1’opération autant de fois que nécessaire, au
départ d’un premier point. On énumere alors les points de I’ensemble:

e Soit en donnant la liste des coordonnées des points équivalents; exemple: les points
équivalents par symetrie et qui sont générés par un axe de rotation direct (ni inversion
ni réflexion) d’ordre 4 (4// Z) sont représentés par:
xy.2); xy 2); (%Y 2); &Y, 2).

e Soit en représentant les points équivalents, qui se disposent a la surface d’une spheére
dans toute opération de symeétrie qui ne fait pas intervenir la translation (on aura
remarqué, en effet, qu’aucun des opérateurs correspondant a ces opérations de
symétrie ne modifie la coordonnée sphérique r).

La projection stéréographique est la projection d'une sphere sur un plan. En
mathématiques, la projection stéréographique peut s'effectuer sur un plan quelconque. Par
convention en cristallographie, ce plan passe par le centre O de la sphere : il s'agit d'un plan
équatorial. La projection stéréographique donne une représentation commode, parce que
inscrit dans un plan, ’ensemble de points situés a la surface d’une sphere (pdles sphériques).
En voici le principe:

Les poles sphériques (de coordonnées 6, @) sont reliés par des droites au p6les Sude ou
Nord selon qu’ils sont dans 1’hémisphere Nord ou Sud, respectivement. Les intesections des
droites de liaison avec le plan de 1’équateur sont les poles stéreographiques (Figure 7). Dans
le plan de projection, a I’intérieure du cercle de 1’équateur, une croix (X) indique le pole
stéreographique d’un point se trouvant dans 1’hémispheére Nord et un rond (O), le pdle
stéreographique d’un point se trouvant dans I’hémisphere Sud.

Dans la figure 6, on choisit un point S de la sphére comme centre de projection. Le

point S est appelé « pble sud » de la sphére et le point N qui lui est diamétralement opposé
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« pble nord ». Le point P; de la sphere est projeté vers son image P;' sur le plan, définie
comme le point d'intersection de la droite SP; avec le plan. De la méme maniére, le point P,

de la sphére est projeté vers son image P,' sur le plan, définie comme le point d'intersection de
la droite NP, avec le plan.

Figure 7. Principe de la projection stéreographique en cristallographie.

Exemples:
Dans les exemples suivants, le point de départ de I’opération de symétrie est considéré
toujours dans I’hémisphére nord.

Axes de rotation direct

SO0
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4 5 6

On remarque dans le cas des axes de rotation direct que les points équivalents par symeétrie

sont toujours situés dans I’hémisphére nord (uniquement des Croix).

Axes d’inversion

xR @

Y|
N
W

6 ou 3/m

4 5

On remarque dans le cas des axes d’inversion (rotation + inversion) que les points équivalents

par symétrie sont partagés entre 1’hémisphere nord (les croix) et I’hémisphere sud (les ronds).
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Les classes cristallines : m, Im, 2mm, 3m, 4mm, 5m et 6mm.

m : plan de symétrie dans le plan (c’est-a-dire le plan de 1’équateur, dans la sphére de
projection stéreographique, est un miroir).

1m: un miroir perpendiculaire au plan du dessin

2mm: I’axe d’intersection de deux miroirs perpendiculaires au plan du dessin est un axe de
rotation direct d’ordre 2.

3m: I’axe d’intersection de trois miroirs perpendiculaires au plan du dessin est un axe de
rotation direct d’ordre 3.

4mm: I’axe d’intersection de quatre miroirs perpendiculaires au plan du dessin est un axe de
rotation direct d’ordre 4.

5m : I’axe d’intersection de cinq miroirs perpendiculaires au plan du dessin est un axe de
rotation direct d’ordre 5.

6mm : I’axe d’intersection de six miroirs perpendiculaires au plan du dessin est un axe de

rotation direct d’ordre 6.

Remargues :

e Lorsque le nombre des miroirs est paire, on double le m dans le symbole de la classe
cristalline comme: 2mm, 4mm et 6mm.
e Lorsque le nombre des miroirs est impaire, on ne double pas le m dans le symbole de

la classe cristalline comme: 1m, 3m et 5m.

m 1m 2mm
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Les classes cristallines : 222, 32, 422, 52 et 622.

2: axe de rotation direct perpendiculaire au plan du dessin.

222: deux axes de rotation direct d’ordre 2 dans le plan (un suivant ox et I’autre suivant oy) et
leur intersection est un axe d’ordre 2 perpendiculaire au plan du dessin et dirigé suivant oz.
32: trois axes de rotation direct d’ordre 2 dans le plan et un axe de rotation direct d’ordre 3
perpendiculaire au paln du dessin et dirigé suivant oz.

422: quatre axes de rotation direct d’ordre 2 dans le plan et un axe de rotation direct d’ordre 4
perpendiculaire au paln du dessin et dirigé suivant oz.

52: cings axes de rotation direct d’ordre 2 dans le plan et un axe de rotation direct d’ordre 5
perpendiculaire au paln du dessin et dirigé suivant oz.

622: six axes de rotation direct d’ordre 2 dans le plan et un axe de rotation direct d’ordre 6

perpendiculaire au paln du dessin et dirigé suivant oz.

Remargues :
e Lorsque le nombre des axes d’ordre 2 dans le plan est paire, on double le 2 dans le

symbole de la classe cristalline comme: 222, 422 et 622.
e Lorsque le nombre des axes d’ordre 2 dans le plan est impaire, on ne double pas le 2

dans le symbole de la classe cristalline comme: 32 et 52.

32 422
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Dans ces derniers projections stéreographiques, a savoir, 222, 32 et 422 les croix sont
générées par 1’axe de rotation perpendiculaire au plan du dessin et dirigié suivant oz. Par

contre les ronds sont générés par les axes de rotation d’ordre 2 situés dans le plan (oxy).

IV- ldentités entre opérations de symétrie :

On dit que deux ou trois opéraions de symétrie sont identiques lorsque les points
génerés sont les mémes.
Exemples:

e Un axe d’inversion d’ordre 4n est identique a un axe de réfléxion de méme ordre:

f— 9

an=(4n) > 4=4

e Les axes d’inversion des autres ordres paires (41 + 2) sont identiques aux axes de
réflexions d’ordre (4n + 2) /2 ;
Ce sont aussi des axes de rotation direct d’ordre (2n+ 1) perpendiculaires a un
miroir ;
@n+2)=2n+1) = 2n+1)/m______, 6=3= 3/m

e Un axe d’inversion d’ordre impaire (21 + 1) est égal & un axe de réflexion d’ordre

2(2n + 1) ; ou encore, c’est un axe direct d’ordre (21 + 1) associe a un centre

d’inversion.

9

2n+D=@n+2)= 2n+1.1 — . 3=6=3.1

Ou n est tout entier positif, y compris le 0.

V- Groupes de symétrie :

Lorsqu’une figure posséde un ou plusieurs éléments de symétrie, les opérations de
symétrie forment un groupe au sens mathématique du terme. En effet, elles en ont les

caracteres:

e Le produit (c’est-a-dire 1’application successive de deux ou de plusieurs opérations de
symétrie du groupe est toujours une opération de symétrie de ce groupe. De plus, le
produit de plusieurs opérations (A, B, C) doit étre associatif: A.(B.C) = (A.B).C

e L’opération “identité” existe: c’est I’opération 1.
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e A toute opération correspond une opération inverse, telle que leur produit soit 1;
. ] . 2 .
n.n? = 1; n? est une rotation d’un angle 21 — —. Ou encore, ce qui identique, une

rotation semblable & n mais de sens inverse.

m? =1 C®=1; réflexion et inversion sont donc leurs propres inverses.

V -1- Groupes ponctuels a trois dimensions (32 classes cristallines) :

Lorsqu’une figure finie (la maille par exemple) posséde plusieurs élements de
symétrie, ces élements doivent se couper au moins en un point, d’ou le nom de groupe
ponctuel. Le symbole du groupe ponctuel s’écrit en désignant les élements de symétrie qui le
composent.

Il es commode de diviser les groupes poncules a trois dimensions en deux catégories:

e Celles des groupes n’yant au plus qu’un seul axe d’ordre supérieur a 2;
e Celles des autres groupes qui ont plusieurs axes d’ordre supérieur a 2.

Le dénombrement des groupes ponctuels cristallographiques a trois dimensions est

abouti a 32 groupes ponctuels (32 classes cristallines).

V-2- Représentation et répartition des 32 classes cristallines:

Les symboles utilisés pour la dénomination des classes cristallines sont les suivants:
1,2,3,4,6,1,m,3,4,6,2/m,4/met6/m.
Avant de donner | arépartition des 32 classes cristallines sur les 7 systemes cristallins,
on doit avancer les deux remarques suivantes:

e La notation utilisée pour la représentation des classes cristallines dans le tableau
s’appelle Notation International Hermann- Maugin.
11 faut citer la présence d’une autre notation appelée Notation de Schonflies.
Par exemple dans cette derniére les deux classes cristallines du systeme Triclinique

sont représentées comme suit : €4 et C;.

e Les axes de symétrie sont orientés selon les directions des axes du systéme de
coordonnées du systeme considéré. Pour les miroirs, c’est la direction de la normale
au plan qu’est prise en compte. Dans les systemes possédant un axe de symétrie

d’ordre supérieur a 2, (axe principal) la direction de 1’axe z est celle de I’axe de
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symétrie d’ordre le plus élevé du groupe. Les classes du systeme trigonal font

exception a cette regle.

Les 32 classes cristallines sont répartie sur les 7 systéemes cristallins comme suit:

Systeme Groupes ponctuels (classes cristallines)
Triclinique 1, 1

Monoclinique 2,m,2/m
Orthorhombique 222, 2mm, mmm

Trigonal (Rhomboédrique) 3,3,32,3m, 3m
Tetragonal (Quadratique) 4,4, 4/m, 4mm, 422, 42m, 4/mmm
Héxagonal 6,6, 6/m, 6mm, 622, 62m, 6/mmm
Cubique 23, m3, 432, 43m, m3m

V1 - Symétrie des figures périodiques infinies :

A D’échelle atomique, le cristal est formé d’un ensemble d’atomes arrangés suivant un
ordre strict. On peut considérer cet ensemble comme étant engendré par la répétition, dans les
trois dimensions de I’éspace, d’un “motif” ou autrement dit d’une maille. La figure obtenue
par la répétition de ce “motif” (cette maille) est périodique. Elle est aussi pratiquement infinie
puisque la période est souvent de 1’ordre de 10A et qu’il faut déja environ un million de

’motifs” pour couvrir un millimetre.
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Un cristal est considéré comme une figure périodique infinie. De ce fait, il comporte

une infinit¢ d’éléments de symétrie. L’ensemble de ces ¢éléments de symétrie forme un

groupe: le groupe d’espace ou le groupe spatial.

VI -1-Opérations de symétrie des figures périodiques infinies :

Les différentes opérations de symétrie a prendre en cosidération dans les figures

périodique infinies sont:

a_

La translation pure:

représentée par le vecteur de translation: T=u.a+v.b + w.c

a, b et C les périodes suivants les trois directions de 1’éspace (les paramétres de
maille)

U, V et W des entiers.

La translation associée a une rotation:

. 2n e, .
C’est une rotation de d’un angle de & = — autour d’un axe, suivie nécessairement
n

d’une translation d’une valeur T parallélement & I’axe de rotation. L’élément de

symeétrie de cette opération s’appelle axe hélicoidal. Tel que :

nt=k d ; K entier et d période (dans le cas général)

0<t<d.

Il s’en suit que : @ < Kk < n |, mais puisque ( k =0) signifierait une absence de
translation donc: 1 <k <n.

D’autre part, les seuls axes possibles dans les figures périodiques infinies sont les axes
d’ordre 1, 2, 3, 4, et 6. Pour ’axe d’ordre 5 il est absent dans les figures périodiques
infinies, parce qu’il ne vérifé pas la périodicité (par exemple a deux dimensions on ne

peut pas remplire une surface avec une figure de fome pentagone sans laisser des

lacunes).
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Ces considérations permettent de justifier la limitation du nombre des axes

hélicoidaux. On note un axe hélicoidal: 1, . I’indice k donne la valeur de translation T

parrapporta d: T =§.d

Exmples:

. 2 . . .
L’axe hélicoidal 24 est une rotation de 180° (8 = 711) suivie d’une translation égale

a la moitie de la période parallelement a la direction de 1’axe de rotation.

Donc sion prend d =1 (pour simplifier) pour I’axe de rotation d’ordre 2 (n = 2), k
prend une seule valeur (k=1) ce qui donne un seul axe hélicoidal 2 .

Pour ’axe de rotation d’ordre 3 correspond deux axes hélicoidaux: 31 et 3,

Pour ’axe de rotation d’ordre 4 correspond trois axes hélicoidaux: 44 , 4, et 43
Pour I’axe de rotation d’ordre 6 correspond cing axes hélicoidaux: 61 , 6, , 63,

64 et 65.

y

*Qpératuers (axe suivant z) :

2: X (X, Y,2)

v

@7, 2+ 3) .//

v

4, X (%Y, 2) &y z+7) 2,

La translation associée a une réflextion:

C’est une opération de symétrie qui consiste en une réflexion dans plan de symétrie

. e, , . d d \
(miroir) suivie nécéssairement d’une translation de S ou o paralléelement au plan de

réfléxion, qu’on appelle alors plan de glissement (ou ligne de glissement dans une figure a

deux dimensions). Comme pour les axes hélicoidaux, il y aune stricte limitation des

translations possibles, qui est due au caractere périodique de la figure.
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e Symboles et nature de la translation:

Symbole | Nature de la translation

m Plan ordinaire, sans translation
a (a/2) le long de x
(b/2) le long de 'y

c (c/2) le long de z ; (at+b+c)/2 le long de la direction [111] en axes

rhomboédriques.

n (a+b)/2 ou (b+c)/2 ou (a+c)/2 ou (a+b+c)/2 (quadratiue et cubique)
d (@xb)/4d ou(axc)/d ou(bxc)d ou(axhb=xc)4 (quadratique et
cubique)
*Qpératuers:

Deux dimensions (ligne de glissement suivant y)
g X(X'y) (E, y+ %) -------------------------------------------

Trois dimensions (plan de glissement en oxy)

aX(xyz—————— (x+%, Y, Z

N
—

N
—

bX (x,y,2)————> (xy+3, 2
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*Représentations graphiques et symboles:

axes hélicoidaux

binaire

’ normal au plan de projection
symbole 2,

—— parallele au plan de projection

A A
LB B )
 ZEX XY

plan paralléle au
plan de projection

[
—
<

ternaires
symboles 3, .3,

quaternaires
symboles 4, .4, .4,

sénaires
symboles 6, .6, .65,

64,65

plan perpendiculaire

plans de réflexion
au plan de projection

avec glissement

glissement dans le
plan de projection

glissement d'une demi-
translation a: symbole a

glissement d'une demi-
translation b: symboleb | ... .00

glissement normal au

glissement d'une demi- Lo
plan de projection

translation ¢: symbole C

glissement d'une demi- N s B
translation a+b, ou b+c, glissement 'obll.que au
ou c+a: symbole n plan de projection

dans maille centrée F ou |,

glissement d'un quart de la e :> i la fleche indique
translation atb, b+c, ou cta| glissements oblique la direction du
(F) ou atbzc (I): symbole d de plans d glissement

d- La translation associée & une inversion:
Soit un systéme cartésien choisi de maniére a ce que le centre de symétrie (centre

d’inversion) soit a 1’origine des axes et que le translation T se fasse suivant I’axe ox,
I’opération complexe (inversion + translation) prduirait la transformation:

x vy, z) — (Xy,z) —> (xt1,,2).

Inversion Translation
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VI-2- Groupes spatiaux de symétrie (les 230 groupes spatiaux) :

Les symétries des figures périodiques infinies (les cristaux) sont décrites par les
groupes spatiaux appélés encore groupe d’espace ou groupe groupes de recouverement.
Un groupe d’éspace est donc la combinaison d’un sous-groupe de translation (réseau) et
d’opérations de symétrie dont les éléments sont apparentés au groupe ponctuel (groupe qui

décrit la symétrie d’une figure finie - la maille -).

Groupe ponctuel + translation = groupe d’espace

Les divers groupes spatiaux a 1, 2 ou 3 dimensions sont désignés par un symbole. Celui qui
est généralement adopté a I’heure actuelle (Symbole de Hermann-Maugin).
Le caractére utilisé pour la lettre du mode de réseau indique s’il s’agit d’un groupe a 1, 2 ou 3

dimensions:

Par exemple :

2 dimensions caractéres minuscules: p, ¢

3 dimensions caractéres majuscules: P, F, I, C.

Les symboles de Hermann-Maugin ont le mérite de représenter sous une forme trés condensée

les opérations de symétrie essentielles aux groupes.

Par exemple:

comment lire le symbole suivant P2, /m

-P majuscule désigne un groupe spatial a 3 diemension,

-Dont les opérateurs de symétrie sont ceux de la classe cristalline 2/m , mais ou ’axe
binaire s’est transformé en axe hélicoidal 21 ,

-le systeme compatible avec 2/m est le systéme monoclinique,

-et le mode de réseau est le mode primitif de ce systéme monocclinique.
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Exemples:
Groupe spatial | Mode de Groupe systeme
réseau ponctuel
P1 P 1 Triclnique
P2,/c P 2/m Monoclinique
3D P2,2,2, P 222 Orthorhombique
P6;mc P 6mm Héxagonal
Fd3c F m3m Cubique

Le denombrement des groupes spatiaux a 3 dimensions est abouti au hombre de 230

groupes. Il décrivent les 230 manicéres différentes d’arranger régulierement dans 1’espace des

éléments de symétrie relatifs a des figures periodiques infinies tridimensionnelles. Ici encore,

le groupe spatial résulte de la combinaison d’un mode de réseau avec un “groupe

ponctuel” appartenant au méme systéme. Les 230 groupes spatiaux sont décrits dans les

“International Tables for X-ray Crystallography” et ils sont réparties sur les 7 systémes

cristallins comme suit:

Systeme Nombre de groupes spatiaux
Triclinique 2
Monoclinique 13
Orthorhombique 59

Trigonal (Rhomboédrique) 25

Tétragonal (Quadratique) 68

Héxagonal 27

Cubique 36
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Exercices
et
QCM
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Exercices du premier chapitre

EXERCICE I :

Une maille cristalline quelconque (triclinique) est définie par six parametres
cristallographiques (a # b # c et o # p # 7 # 90), & savoir les paramétres linéaires (trois
vecteurs @, b et C) et les parameétres angulaires (trois angles a , 8 et y), tels que :

o={b,C ), p={@,c Yety={@, b}
Le volume de cette maile est le module du produit mixte suivant :
V=(a@, b,c)=a.( br ©)=b.(c ra)=c.(a@nArb)

- Montrer que le volume V de cette maille est donné par la relation:

V=ab.c[1 - cos’a — cos’f — cos’y + 2 cos a cos fi cos y | .

On rappelle 1égalité vectorielle suivante :

@ A(BACT)=b .(@AC)-cC.(a.b)

EXERCICE 11 :
1- Dans une maille cubique, représenter les directions et les plans suivants :
a- [011],[101],[210],[320],[222]et[ 111].
b- (101),(120),(111),(221),(222)et(311).
2- a- Trouver l’angle entre les deux directions [ 101 ] et [ 111 ].

b- Trouver I’angle entre les deux plans (101) et (011).

3- Faire un dessin d 'une maille hexagonale compacte (hc).

4- En choisissant un repére (0 x y y z), représenter sur cette maille les plans (1121),
(1010), (0110) et (0001).

5- Quel est le nombre d’atome dans cette maille?

6- Sachantque:a=2retc=(,/8/3).a

Calculer la densité d’empilement T de cette structure.

EXERCICE 111 :
1-Dans une maille cubique, quels sont les indices de Miller pour un plan :
a- qui passe par les points A (1,1,1), B (0,1,2) et C (-1,2,1)
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b- qui découpe les axes par les points A, B et C tels que :
OA=(1/3)a, OB=(1/2).a et OC=a
c- qui contient les directions[111]et[201].
2-Soient les deux directions [122] et [110] qui limitent le plan (h k1). Trouver h, ket .

EXERCICE IV :

Démontrer que la direction cristallographique [h k 1] du réseau cubique est
perpendiculaire au plan ( h k 1), qui, découpe les axes cartésiens coincidant avec les arrétes
a, b et ¢ de la maille élémentaire, aux points :

A(a/h,0,0),B(0,a/k,0)etC(0,0,a/l)?

EXERCICE V :

On considére les structures suivantes du systeme cubique :
Cubique Simple (CS), Cubigue Centrée (CC) et Cubique a Faces Centrées (CFC).
1-Trouver la distance avec le premier et le second proche voisin.
2-Trouver le nombre d’atome du premier et second proche voisin.
3-Calculer le volume de la maille multiple et quel est le nombre d’atome dans chaque
maille.
4-Quels sont les directions et les plans denses pour chaque structure ?
5-Trouver les vecteurs de base de la maile simple dans chaque structure et calculer son
volume. .
1- Calculer leurs densités d’empilement t.

2- Quelle est la structure la plus dense ?
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Exercices du deuxieme chapitre

EXERCICE I :

1- Démontrer que le vecteur R* =h a* +k b* + 1 ¢ du réseau réciprogue est
perpendiculaire au plan qui possede les méme indices ( hkl ) du réseau direct.
2- Démontrer que la relation entre la distance inter réticulaire dj; (distance entre

les plans cristallins dans le réseau direct) et le vecteur Rnq est donnée sous la forme
suivante :

- 2T
|thl| =5

EXERCICE Il :

Une maille cristalline quelconque (triclinique) dans le réseau direct est définie par
trois vecteurs a, b, c et trois angles a., ff et y tels que :

a=¢{b ,C }, f={a,C jet y={a, b}

de la méme maniere, une maille est définie dans le réseau réciproque par trois vecteurs a*,
b* et c¢* et trois angles o’ , ety tels que:

(b O felal ety ={a b))

- Montrer que les relations entre les parametres angulaires o, f et y du réseau direct
eto ,f ety duréseau réciproque sont données par les expressions suivantes :

cosf.cosy — cosa

cosa”® = , .
sinf.siny
. cosa.cosy — cosf
cosf* = - -
sina. siny
., cosa.cosp — cosy
cosy™ =

sina.sinf

On rappelle 1égalité vectorielle suivante :

— —

(@ab).(crd)=@.c)(b.d)-(@.d).(b.T).
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EXERCICE 111 :
. 2m , - :
En partant de la relation dpg; = m . Trouver une relation générale de la distance
hkl

inter-réticulaire dj; entre les plans cristallins (hkl).

EXERCICE IV :

1- Démontrer que le réseau réciproque du systéeme cubique a faces centrées (cfc) est le
systeme cubique centré (cc).
2- Démontrer que le réseau réciproque du systéme cubique centré (cc) est le systeme cubique

a faces centreées (cfc).

EXERCICE V :

On considere un réseau dont sa maille élémentaire est orthorhombique (e #b#ceta ==y
=n/2).

-Calculer la distance inter réticulaire dj; de la structure cristalline.
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Exercices du troisieme chapitre

EXERCICE I :

1- Calculer I’énergie d’ionisation Ex de la couche K pour le Cuivre (Cu) et le Tungstene
(W).

Sachant que le potentiel seuil Vk pour ces deux éléments est : Vi (Cu)= 9000 v et Vg

(W)=65000 v.

2- Calculer la longueur d’onde (/D pour les trois lignes K,; , K, et Kg; du Cuivre (Cu).

Sachant que les énergies nécessaires pour [’émission de ces lignes respectivement sont :

AE1= 8056 ev, 4E;= 8038 ev et 4E;= 8913 ev.

3- Quelles sont les énergies d’ionisation des couches Ly, Ly et My, du Cuivre (Cu) ?

EXERCICE Il :

Calculer le facteur de structure Fpy des systémes (cs), (cc) et (cfc). En précisant les

conditions d’extinction dans chaque cas.

EXERCICE 111I:

1- Calculer l'intensité I des rayons diffractés sur les plans (100) et (111) dans le cas
d’un cristal du chlorure de césium (CsCl).

Sachant que les facteurs de diffusion atomique sont : fc;=17 et fcs=55.

2- Quelle valeur prendra I dans le cas ou l’atome du chlore (Cl) est remplacé par un

atome de Césium (Cs) ?

EXERCICE 1V:

Calculer le facteur de structure Fy pour le :
- Diamant(C)
- Chlorure de Sodium (NacCl).

En précisant les conditions d’extinction systématique dans les deux cas.
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Exercices du quatriéeme chapitre

EXERCICE I :

- Dénombrer les différents éléments de symétrie dans une maille cubique.

EXERCICE Il :

En utilisant la projection stéréographique, représenter les éléments de symétrie et les

points liés par la symétrie dans une figure finie des classes cristallines suivantes :

1,2,3,4,5¢et6;

1, 2ou(m),30u(3.1), 4,50u (5. 1)et 6ou (3/m);
2mm, 3m, 4mm, 5m et 6mm ;

222, 32,422, 52 et 622.

EXERCICE 11l :

Donner les points équivalents obtenus par les opérateurs de symétrie suivants :

21/loz X(xy2) >
2’ (2 // oz et m dans le plan xoy) X (v 6 @) >

m’ (m dans le plans yoz) X (x y z)
4% (411 0z ) X (x y 2) >

b (le miroir dans le plan xoz) X (x,y,z2) ——

v

8B4/)oz) X (r,0,9) —— &

1X (69 —>

EXERCICE 1V:

- Démontrer qu'un réseau cristallin plan (deux dimensions) ne posséde pas un axe de

rotation direct d’ordre 5.
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EXERCICE V:

On considere la classe cristalline 222 du systéeme orthorhombique dont un axe 2 coincide
avec OZ et 'autre axe 2 avec OX. En utilisant le théoréme d’Euler « L’intersection de deux
axes de symétrie donne naissance a un troisieme axe qui passe par le point d’intersection ».
-En utilisant les matrices de rotation, montrer [’existence d’un troisieme axe d’ordre 2 qui se

trouve dans le plan XOY.

EXERCICE VI :

On considere la classe cristalline 422 du systéeme quadratique dont /’axe 4 coincide avec
OZ et un axe 2 coincide avec OX et [ 'autre axe 2 avec OY.

-En utilisant les matrices de rotation, montrer [’existence d 'un troisieme axe d’ordre 2 qui

se trouve dans le plan XOY.
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A-

Répondre par vrai ou faux :

1- (hkl) sont les longueurs découpés sur les axes par le plan noté (hkl).

2- [uvw] cette notation représente les coordonnées d’'un atome dans la maille.

3- Le réseau réciproque est périodique et fini.

4- Un groupe ponctuel est plus symétrique gu 'un groupe d’espace.

5- 4%est un axe hélicoidal.

6- P2;/c est un groupe ponctuel.

7- L’axe 2 est plus symétrique que [’axe 3.

8- La maille simple pour la structure (cfc) est un Rhomboedre.

9- La direction [110] dans la structure (cfc) est plus dense que la direction [111] dans
une structure (cc).

10- Le cristal NaCl est composé de [’emboitement de deux réseaux (cc) et (cfc).

11- Les indices de Miller sont valables pour tous les systemes cristallins.

12- L’empilement des couches dans la structure (cfc) est de type ABAB....

13- La maille triclinique posséde un centre de symétrie.

14- La maille (cfc) contient une seule lacune octaédrique.

15- Les R-X sont diffractés par un cristal d 'une fagon continue.

16- La structure cristalline est moins symétrique que le réseau cristallin.

17- Le réseau réciproque est périodigue et infini.

18- 4% est un axe de rotation direct.

19- 2,2,2; est un groupe ponctuel.

20- L axe3est plus symétrique que ’axe 2.

21- La maille simple pour la structure (cc) est un Rhomboédre.

22-La direction [110] dans la structure (cc) est plus dense que la direction [111] dans

une structure (cfc).

23- Le plan (1010) est moins dense que le plan (0001) dans la structure hexagonale.
24- Le cristal NaCl est composé de [’emboitement de deux réseaux (cc).

25- L’ empilement des couches dans la structure (hc) est de type ABAB....

26- La maille triclinique posséde un plan de symétrie.

27- La densité électronique est périodique dans un cristal.

28- La structure diamant contient des lacunes tétraédriques.

29- Structure cristalline — translation = groupe ponctuel.

30- Les R-X sont diffractés par un cristal d’'une fagon discontinue.
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31- La structure cristalline est moins symétrique que le réseau cristallin.

32- la structure cubique (cc) est moins compacte que la structure cubique (cfc).
33- la symétrie de translation existe dans une figure finie.

34- [’axe d’ordre 5 existe dans une figure périodique infinie.

35- les rayons-X sont diffractés par un matériau amorphe.

B- Donner les définitions suivantes :

Le r€SeauU CriStAllin ... e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e

Le MOLIT CRISTAIIIN = ... oo oo e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e

La StrUCTUIE CrISTAIIING 7 .oe e e e e e e e e e e e e e e e e e et e e e e

La Maille CrIStAIIING : ... oo oo e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e

L VeSCAU FECIPFOGUE... ... ... ... ovvv e et et et et et et et ee e eee aee eee vee aee ee vae vee vae as es e

UN BIEMEAL de SYMEIFIE.... ... ... oe e e et e et e et e et e et e et e e e et e e e e s

Un Groupe PORCIUEL ... ... ... ...c.cce et ie it et et et it e et et e et e e et e et e e e

Un @roupe d’eSPace... ... ... ... oot et it et et e et it e et et et e e e e e
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