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ВВЕДЕНИЕ

Первым шагом к предсказанию, объяснению и пониманию свойств кристалла является определение его структуры. Зная конфигурацию расположения атомов в кристаллической решетке и поняв симметрию в их расположении, можно, например, сказать, будет ли кристалл пьезоэлектриком, т.е. будет ли на его гранях появляться электрическое напряжение при механическом сжатии; будет ли кристалл обладать сегнетоэлектрическим переходом, который происходит при определенной температуре и заключается в том, что внутри кристалла возникает электрическое поле; будет ли в веществе возникать световая волна двойной частоты, если через него пропустить свет лазера и т.д. Структура кристалла – это паспорт, который может многое рассказать о своем владельце.

Цель моей работы познакомиться с различными «упаковками» атомов в кристалле, построить пространственные модели, смоделировать структуру реального кристалла, имеющего дефекты, их сложные взаимодействия.

Для достижения цели требуется ознакомиться с соответствующим теоретическим материалом, изучить методику предлагаемых экспериментов и провести эти эксперименты в домашних условиях.

ТЕОРЕТИЧЕСКАЯ ЧАСТЬ
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Кристаллы – твердые тела, имеющие упорядоченное, периодически повторяющееся в пространстве расположение своих частиц (молекулы, ионы и атомы). Существование кристаллической решетки обусловлено силами взаимодействия между атомами. На малых расстояниях преобладают силы отталкивания, которые быстро возрастают при попытке сблизить атомы.  На больших расстояниях преобладают сравнительно медленно убывающие с расстоянием силы притяжения. При сближении атомов под действием силы притяжения потенциальная сила взаимодействия убывает аналогично тому, как убывает потенциальная энергия камня, падающего на землю. На расстоянии, при котором силы притяжения и отталкивания становятся равными, потенциальная энергия имеет минимум, после чего резко возрастает за счет работы против сил отталкивания. Зависимость потенциальной энергии от расстояния выглядит примерно так, как показано на  рис. 1.

В состоянии равновесия атомы займут места соответствующие минимуму потенциальной энергии. Когда атомов много, это приведет в конечном счете периодическому повторению некоторой наиболее выгодной в смысле энергии конфигурации небольшой группы атомов, образующих так называемую элементарную ячейку. Частицы, из которых состоит кристалл образуют в пространстве правильную кристаллическую решетку. Основу кристаллической решетки составляет элементарная ячейка определенной геометрической формы, в вершинах которой -  узлах кристаллической решетки – расположены частицы (молекулы, ионы и атомы). Элементарная ячейка повторенная на расстояниях, кратных длинам ее ребер, образует весь кристалл. Длина ребра элементарной ячейки называется периодом кристаллической решетки. 

Такое устройство кристаллов впервые описал в 1783 году французский аббат Р.Ж. Аюи. Он заметил, что любой кристалл испанского шпата можно разбить на равные ромбоэдры. Предположение о том, что формы снежинок – в  следствии особого расположения частиц, из которых они состоят, высказал еще в 1611 году немецкий ученый И. Кеплер. Простейшие кристаллические решетки, все атомы которых можно получить трансляцией (параллельным переносом) только одно атома, называют решетками Браве. Такое название дано в честь французского морского офицера, О. Браве, впервые построившего в XIX веке теорию трехмерных решеток. Существует сравнительно небольшое число решеток Браве. Они образуют кристаллические системы. Наиболее симметричная кубическая система состоит из простой, объемно - центрированной и гранецентрированной кубической решеток. Однако, типы решеток Браве не исчерпывают разнообразие свойств симметрии реальных кристаллов. Ведь решетки Браве еще можно вставить одна в другую! В результате  элементы симметрии могут объединяться в различных комбинациях, образуя, так называемые пространственные группы. Всего имеется 230 различных групп. Все они были найдены в 1790 году русским ученым Е.С. Федоровым. 

Кристаллическая решетка никогда не бывает идеальной. Она содержит пустые узлы (вакансии), примесные атомы, дислокации. Кроме того, атомы (или ионы), из которых состоит решетка, совершают тепловые колебания. Но в кристаллах, в процессе кристаллизации также возникают разного рода дефекты – нарушения дальнего порядка. Очень часто образуются лишние полуплоскости, которые разбивают кристалл на отдельные блоки. В нутрии блоков также возникают дефекты: 

· дефекты типа вакансии -  частица не заполняет положенное ей место в кристаллической решетке;

· дефекты типа внедрения – внедрение чужеродного атома в решетку;

· дефект типа замещения – замещение чужеродным атомом частицы, из которой строится кристалл.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ

1. Построение модели кристаллов с помощью шариков.

1.1.  Моделирование взаимодействия атомов.

Натянем на отверстие круглой банки тонкую резиновую пленку и закрепим ее с помощью резинового кольца.  Положим на пленку два шарика. Они слегка прогнут пленку и притянутся друг к другу. Их потенциальная энергия в зависимости от расстояния изменяется примерно так, как показано на рис. 1. Положив на пленку штук двадцать шариков и слегка встряхнув банку, я увидел, что шарики расположились правильными рядами. Центры шариков лежат в вершинах равносторонних треугольников со стороной, равной диаметру шара, а сами шарики заполнили всю плоскость и образовали сеть, которую называют гексагональной (от греческих слов «гекса»-шесть и «гониа»-угол). Каждый шар окружен шестью касающимися его и друг друга шариками. Их центры образуют правильные шестиугольники.  Встряхивая резиновую пленку, можно моделировать тепловое движение атомов.

1.2.  Изучение структуры гексагональной упаковки.

Английский ученый Р. Гук и голландский ученый Х. Гюйгенс обратили внимание на возможность построения правильных многогранников из плотно укладываемых шаров. Они предположили, что кристаллы построены из одинаковых  шарообразных частиц – атомов или молекул. Согласно этой гипотезе, внешняя форма кристаллов является следствием особенностей упаковки частиц, из которых состоит кристалл. Независимо от них к такому же выводу пришел М.В. Ломоносов. При плотной упаковке шаров в один плоский слой каждый шар оказывается окруженным шестью другими шарами, центры которых образуют правильный шестиугольник. Если укладку второго слоя вести по лункам между шарами первого слоя, то второй слой окажется таким же как и первый, только смещенным относительно него в пространстве. При укладке шаров ряд за рядом способом плотной упаковки можно получить правильную  шестигранную призму (гексагональную упаковку) или гранецентрированный куб. Кристаллы такой формы очень распространены. 

По типу гексагональной упаковки расположены ионы в кристаллической решетке таких металлов, как магний, цинк, кадмий.

Построение модели.

Для построения модели мне понадобились шарики и шестигранная призма, у которой сторона основания должна быть в 2,6 раза больше диаметра шарика. Призму я построил из листа ватмана. 

1) На дно шестигранной призмы надо уложить шарики в один слой так, чтобы они касались друг друга (см. рис. 2). 

2) В углубления между шарами первого слоя надо уложить шарики так, чтобы они касались друг друга (на рис.2 они показаны пунктиром), при этом получился слой, повернутый относительно первого слоя на 60º. 
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3) На второй слой в углубления между шарами уложил третий слой шаров так, чтобы эти шарики находились точно напротив шаров первого слоя (см. Прил. 2 Рис. 2.3).

4) Заполнив шарами всю шестигранную призму (чередуя таким образом два первых ряда), я получил плотнейшую гексагональную упаковку.

5) Измерил диаметр шарика: d=2,5 см.

1.3. Измерил расстояние между слоями: С=4 см. Поскольку расстояние между центрами шаров при их плотной упаковке равно диаметру шара d, то можно найти отношение С/d=4/2,5=1,6 (теоретическое значение равно 1,63).

1.4.  Изучение структуры кристаллической решетки типа гранецентрированного куба.

По типу гранецентрированного куба строится упаковка ионов в таких металлах, как медь, серебро, платина, алюминий, золото.
Построение модели.

Для построения модели мне понадобились шарики, шестигранная призма из предыдущего опыта и коробка  в форме куба, сторона которого в 4 раза больше диаметра шарика. Куб я также склеил из листа ватмана. 

1) Уложил в шестигранной коробке два слоя шаров, как в первом опыте.

2)  На второй слой в углубления между шариками наложил третий слой шаров так, чтобы эти шары находились против незаштрихованных лунок первого слоя. Этот слой не повторяет ни один из первых двух слоев.

3) Заполнив шарами всю коробку, чередуя эти три слоя, я увидел новый характер упаковки.

4) Чтобы выяснить характер новой упаковки, я уложил эти шарики послойно в кубической коробке (см. рис. 3). Таким образом, я получил плотнейшую упаковку в виде гранецентрированного куба.

1.5.  Определение степени заполнения частиц в кристалле.

Важнейшей характеристикой кристаллической решетки является ее степень заполнения: отношение суммарного объема частиц, из которых построена решетка, к объему кристала. Степень заполнения показывает, какая часть объема кристалла заполнена частицами.

Для плотнейшей гексагональной решетки и для гранецентрированного куба характерна одна и та же степень заполнения: 74,05 %. Это теоретический результат, предложенный в литературе.  Я выполнил следующие расчеты:

1) Определил объем одного шарика по его диаметру: 
V0=0,5236·d3=0,5236·2,53=8,1813 см3.

2) Подсчитал число шариков в кубической коробке N=66.

3) Определил объем кубической коробки по формуле V=Sh, 
где S-площадь основания,  h-высота куба.

 V =a2h=(4·2,5см)2·9,3см=930 см3.

4) Вычислил степень заполнения, найдя отношение 
(NV0/V) ·100%.

(66·8,1813см3/930 см3) ·100%=58,1%.

Полученный результат сильно отличается от теоретического. Тогда я добавил в коробку еще два слоя шаров и повторил расчет. Результаты расчетов представлены в таблице 1. Результат оказался близким к первому. Предположив, что в моих вычислениях большая погрешность (так как в реальном кристалле размеры частиц намного меньше, а их количество намного больше), я повторил вычисления, взяв коробку, в которой на дне помещается не 4 шарика в ряд, а 8 (результат третьего расчета см. в табл.1). Процент заполнения получился больше, но пока еще отличался от теоретического. В домашних условиях построить коробку еще большего размера и достать нужное количество шариков трудно. Учитывая выявленные закономерности, я продолжил опыт теоретически и получил еще два результата, которые также показаны в таблице 1 (расчеты 4 и 5).

Таблица 1. Результаты расчетов

	
	1 расчет
	2 расчет
	3 расчет
	4 расчет
	5 расчет

	d
	2,5 см

	V0
	8,1813 см3

	N
	66
	91
	290
	7842
	11199760003

	h
	9,3 см
	12,7 см
	9,3 см
	9,3 см
	12,7 см

	S
	100 см 2
	100 см 2
	400 см 2
	10000 см 2
	1000002 см 2

	V
	930 см 3
	1270 см 3
	3720 см 3
	93000 см 3
	127·109 см 3

	Степень заполнения
	58,1 %
	58,6 %
	63,8 %
	68,99 %
	72,15 %


Полученные результаты позволяют сделать вывод, что в реальном кристалле степень заполнения частиц действительно близка к 74%.

2. Моделирование «реального» кристалла.

Моя цель смоделировать не «мертвый», а «живой» кристалл. Для этого, очевидно, надо научиться моделировать взаимодействие между атомами в кристалле.  Такая модель была придумана выдающимся английским физиком Л. Бреггом еще в начале 40-х годов, а затем осуществлена им и его сотрудниками В. Ломером и Д. Наем. Так эта модель и называется: модель БЛН (Брегга – Ломера – Ная). В качестве строительных элементов в этой модели использованы не шарики, а … мыльные пузырьки.

Оборудование, необходимое для проведения эксперимента: глубокая тарелка, медицинский шприц, раствор моющего средства.

Тарелку почти доверху заполнил мыльной водой. С помощью медицинского шприца создал два одинаковых пузырька (диаметром 1-2 мм) на некотором расстоянии друг от друга. Сначала очень медленно, а затем ускоряясь (без моего вмешательства), пузырьки стали двигаться навстречу друг другу. Столкнувшись, они соприкоснулись не в точке, а как бы вдавились один в другой (см. Прил. 4 Рис. 4.2).

              Сближение пузырьков можно проследить вплоть до их столкновения. После того, как пузырьки столкнулись, между ними начинает действовать сила отталкивания. Она обусловлена тем, что во взаимно вдавливающихся пузырьках увеличивается давление газа, которое как бы расталкивает пузырьки.

С помощью модели БЛН оказалось возможным проверить некоторые следствия теории, построенной применительно к кристаллу, абсолютно свободному от каких-либо дефектов, так называемому идеальному кристаллу. Получить такой кристалл в натуре экспериментатор практически не может, а вот построить его из пузырьков оказалось просто и доступно (см. Прил. 4 Рис. 4.3). 

Один из самых распространенных дефектов в кристаллах – это пустая позиция в узле решетки, незамещенная атомом. Физики называют ее вакансией. В модели БЛН вакансия – это один лопнувший пузырек (см. Прил. 5 Рис. 5.1). Эта модель свидетельствует о том, что объем одной вакансии немного меньше объема, приходящегося на занятую позицию. Действительно, после того как пузырек лопнул, его бывшие соседи немного переместятся в образовавшуюся пустоту и уменьшат ее.

Очень часто в кристалле вследствие его предыстории оказывается постороннее включение, деформирующее кристалл (см. Прил. 5). При решении многих задач физики кристаллов очень важно знать, как при этом смещаются атомы, окружающие включение. Оказывается, присутствие инородного включения чувствуют не только непосредственные соседи, но и атомы, расположенные от включения на значительном расстоянии.

Вывод.
Проведенные опыты показали, что модель кристалла, построенная из шариков, позволяет изучить структуру гексагональной кристаллической решетки и решетки типа гранецентрированного куба. Но я увидел, что эти модели имеют недостатки, так как это «мертвые» модели, не отображающие теплового движения частиц и дефекты, которые имеются в кристаллической решетки реальных кристаллов. Мертвую модель кристалла удобно использовать, когда надо представить пространственное расположение атомов или, например, те направления в кристалле, в которых он деформируется или проводит электрический ток легче, чем в других. Она незаменима, если нужно, пользуясь данными опытов и так называемыми общими соображениями, представить себе возможное расположение атомов в еще не изученном кристалле. Именно такое моделирование помогло сделать одно из самых крупных открытий XX века – установить структуру молекулы ДНК.

Модель БЛН способна смоделировать лишь одну структуру: двумерную, гексагональную и плотноупакованную. А истинные кристаллы имеют множество структур.
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Изучение строения гексагональной упаковки
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Изучение строения кристаллической решётки типа        гранецентрированного куба
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Дефекты в кристаллических решетках



Расстояние





Потенциальная энергия





Рис. 1





Рис. 2





Рис. 3





Два шарика притянулись друг к другу





Рис. 1.2





Выложили 20 штук шариков и встряхнули


 





а)                                                                                 б)





Рис. 1.1





Уложено два слоя





Первый слой





Рис. 2.5





Коробка заполнена





Идет укладка третьего слоя





Уложен третий слой





Рис. 2.4





Рис. 2.3





Рис. 2.2





Рис. 2.1





Первый слой





Уложено два слоя





Уложено три слоя





Коробка заполнена





Рис 3.4





Рис 3.3





Рис 3.2





Рис 3.1





Рис. 4.3





Идеальная кристаллическая решетка





Рис. 4.1
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Моделирование взаимодействия атомов
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Рис. 4.2





Дефект «вакансия»





Кристаллическая решетка с лишними полуплоскостями





Рис. 5.6





Рис. 5.5





Рис. 5.4





Рис. 5.3





Рис. 5.2





Рис. 5.1





Дефект «замещение»





Дефект «внедрение»
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