Struktura kovu

Kovova vazba

Krystalova mfiz: v uzlovych bodech kationy (pro atom H: mjzdro:Mgbar = 2000:1),

Mezi kationy: delokalizovany elektronovy plyn, vypliuje celé kovu téleso. Hmotu udrzuje
elektrostaticka interakce elektrony-kationty.

Elektrony-volné pohyblivé — dobra el. 1 tepel. vodivost (teplo: kmitavy pohyb ¢astic latky)
Roviny kationli jsou po sobé volné pohyblivé (pohyb v elektronovém oblaku, vzdy stejna
situace jako vychozi — tvarnost a taznost X kovalentni vazba: lokalizovana mezi jadra
vazanych atomi — zména polohy — poruseni — kiehkost a tvrdost

Pasovy model tuhé latky

(Atomovy) orbital: oblast pravdépodobného vyskytu — ¢ast prostoru — popis prostorovou
matematickou funkci (P = f(x,y,z)). Zde: Schrodingerova rovnice — funkce hustoty
pravdépodobnosi .

Ze dvou orbitalt atomovych — dva orbitaly molekulové (MO) — linearni kombinace dvou
funkci y?, dvé feeni — lii se energii — vy3§i nez pivodni energi AO — protivazebny, nizsi
energie - vazebny (podminka uvolnéni energie pii vzniku vazby).

Ze tfi AO vzniknou tfi MO, 4A0—4MO atd.... Zn AO — n MO. Vzdalenost energiovych
hladin s zmenSuje — energeticky pas. Z protivazebnych vznikne vodivostni pas, z vazebnych
vznikne valen¢ni péas. Vodivost: dana moznosti excitace elektronu do vodivostniho pasu.
Vzdalenost: nevodiCe vétsi nez 3 e’V (nelze ani teplotou aktivovat) polovodice do 3 €V (Ize
dosahnout ohfevem), vodi¢ do cca 0,5 eV (za béznych teplot podil elektront, které preskoci
do vod. Pasu). Kovy: obvykle ptekryv vodivostniho a valen¢niho pasu (pfi normalnim
rozdéleni podle Fermi-Dirac funkce za teplot vyssich nez 0 K vzdy urCity podil elektronti ma
energii odpovidajici vodivostnimu pasu.)

Komplikace: prispévek d — orbitali (s-jsou koule)- smérovost prostorovych osmicek, urcita
lokalizace elektronovych hustot — podil kovalentnosti. Nejhorsi: p-kovy, vys. prot.cislo
(napf. Sn)

Vlastnosti: elektricka vodivost — MO vypliuji celé téleso — volny pohyb elektroni télesem
vodice. Klesa srostouci teplotou! (elektrony si “zavazeji”, tepelné kmity mfize jsou
prekazkou, narusuji energ. pas). Tepelna: snadny prenos tepelnych kmitti mfizi (fonony)
Tvarnost: z hlediska kvantové mechanického popisu stejny systém pied i po posunu rovin —
snadnost. Optické vlastnosti: Kovy svétlo nepropousti, nebot’ elektrony z valen¢niho pasu Ize
snadno excitovat do vodivostniho pasu. Pfi zpétném prechodu — emise pfispiva k lesku. Lesk,
odraz: mfizka obsahuje znacny pocet volnych vodivostnich elektroni. Ty nemohou nikdy
absorbovat energii zafeni (musely by se pohybovat nadsvételnou rychlosti), odrazeji vsak
naopak veskeré elektromagnetické zateni o A> 200nm.

Usporadani kationu

Model: koule. V roviné: jedina moznost — hexagonalni

2. vrstva: nad mezerami, opét hexagonalné, libovolné k 1. vrstvé, vysledek stejny, ale vzdy
jen nad tfemi ze Sesti mezer (B nebo C), zde napt. nad B.

3. Vrstva — do “mezer* vrstvy 2, ale bud 1)nad mezery C vrstvy 1, nebo ii)pfimo nad samotné
koule vrstvyl

1) sekvence vrstev ABCABC... — vznikne mfiz typu FCC

i1) sekvence vrstev ABAB... - vznikne mfiz typu HCP



FCC - face centered hubic (sténové centrovana kubicka)

Krychle, v jejichz rozich a uprostfed stén jsou koule. Na jednu krychli pfipada 8.1/8 (rohové)
a 6 . 2 sténové koule, t], 4 atomy na zakladni butiku. Trojice kouli x,y,z (nejblizsi sousedi, ale
X je z vistvy 1, y z vrstvy 2 a z z vrstvy 3) tvoii sténovou uhlopticku zakladni krychle.

HCP - hexagonal close packed (nejtésnéjsi hexagonalni sméstnani)
Sestiboky hranol, jehoz podstavy jsou tvofeny kazdd sedmi koulemi vrstev A, mezi nimiz
jsou tfi koule vrstvy B.

BCC — body centered hubic (télesové centrovana kubicka)
Neni nejtésnéjsi, koule jsou usporadany v rovinach na pudorysu ctverce. Zakladni burice
nalezi jede atom uvnitt a 8.1/8 rohovych atomu, celkem tedy 2 atomy.

Indexovani rovin a sméru

Konkrétni rovina: ( h k1), Typ rovin{h k 1} nnn

Konkrétni smér: [h k 1], typ smértch k 1> (zavorky!!!)

Millerovy indexy (h,k,I): Pfevracena hodnota poctu jednotkovych usekti vytatych rovinou na
dané ose.

Soutadnice sméru: jako soufadnice vektoru vedeného danym smérem, pfip. Ciselné shodné
indexy jako u roviny, k niz je smér (vektor) normalou.

U BCC a FCC neni problém.

U HCP - samoziejmé lze indexovat v kartézském systému, ale pro snazsi orientaci zavedena
4. osa. Pak: systém hkil. 1 =z, ale hk,i jsou osy rozdé€lujici zakladnovy Sestiihelnik, kladné
poloosy sviraji tthel 120°. Plati vzdy (h+k) = -1

Krystalickd mfizka je nekone€nym opakovanim zéakladni buiky ve vSech smérech. Ackoliv
vyklad je zalozen na nejtésnéjSim uspofaddnim rovin nejtésnéji usporadanych kouli, je
nejmensim periodicky se opakujicim motivem krychle (FCC,BCC) nebo Sestistén (HCP).

Nehustéji uspotfadané roviny a smeéry (atomy jsou “na dotek™) :
FCC —roviny (111), sméry [110]

BCC-roviny (110), sméry [111]

HCP-roviny (0001 —bazalni), sméry [11(-2)0]

Polymorfismus kovu

Pfi zméné podminek (zejména teploty), nebo napi.mechanickym plsobenim — zména
krystalické struktury. Nejdualezité;si:

a-Fe(BCC)— 910°C — y-Fe(FCC) — cca 1400°C — 6-Fe (BCC) — 1535°C — Fe(l)
nebo: Sn bily, kovovy (B) —ochlazeni na 11°C— Sedy, nekovovy, stabilni (a), cinovy mor.



Rozdéleni kovu
A)podle chemickych vlastnosti — Menélejeviiv systém

B)Podle cistoty — vysoce Cisté SN, 7N, ppm, ppb
- technicka &istota — Groveri zne¢isténi 10- 10° %.
- slitiny (baze, zékladni kov, legury, necistoty)
C)primysloveé — 95% slitiny zeleza (oceli a litiny)
Z ostatnich zejména: Cu, Al, dale Pb, Zn, Mg, Sn Zbytek: 0,4%!!! (legury,
specialni aplikace)
D)Podle teploty tani:
S nizkou (do 1000°C) Ti: Alk kovy, K. alk. zemin (kromé Be), Zn (420),Cd,Hg (-39),
Sn(232), Pb(328), Sb,Bi, Al (660).
Se stredni ( 1000°C az 1500°C) T: Fe(1535), Co, Ni, Mn, Cu (1083)
S vysokou (nad 1500°C) Ty: Cr, Mo, W (3410), Ti, Zr, V, Nb, Ta (2980)

E) Podle krystalové struktury:
- BCC a-Fe,d-Fe, alkalické kovy, Cr, Mo, W, V, Nb, Ta
- FCC y-Fe, Al Cu, Ni, Sn, Pb, Ag, Au
- HCP Be, Mg, Zn, Cd, kovy vzéacnych zemin.

Poruchy krystalové mrize

Jakékoliv odchylky od nekone¢ného opakovani zakladni buriky, tj. i povrch monokrystalu.
-bodové (viz nize)

-Carové (viz nize)

-plodné — hranice zrn a subzrn, povrchy, malouhlové hranice (dislokacni stény)
-prostorové — kavity, praskliny

Bodové poruchy

Vakance, intersticial, substituce, adice (intersticialni substituent).

Mohou vytvaret kombinace (par interstice vakance, nékolikanasobné vakance)

Maji nizkou energii (do le'V/atom), mohou vznikat tepelnymi kmity. Vyznam: vétSinou
zhorsuji vodivost elektrickou 1 tepelnou (naruseni celkového MO, energetickych past),
urychluji difuzi (tzv. vakanéni mechanismus) — tim i1 fdzové pfemény. Vliv na mechanické
vlastnosti — interakce s dislokacemi (viz dale), usnadnéni difizniho creepu (teCenti).

Carové poruchy - dislokace

Strukturni chyba podél urcité cary . Konec vsunuté roviny — hranova dislokace. Distorze
struktury podél dislokacni ¢ary — Sroubova dislokace.

Popis dislokace: Burgersova smycka, Burgersiv vektor. Kolem dislokacni ¢ary vedeme
smyCku — zaCneme ve “zdravé“ oblasti (napf. 5Susekt vpravo, 5 dolt) a zpét stejnym poctem
krok® — 5 vlevo a 5 nahoru. Usek, ktery spojue koncovy a vychozi bod je Burgersiv vektor.
Hranové dislokace: v) b je kolmy k disl. Cafe, Sroubova d.: b je rovnob&zny s dislokadni
carou.



V okoli dislokaci je vysoké mechanické pnuti — energie dislokaci je vysoka ~ Gb® (G je
modul pruznosti ve smyku)
napt. Cu: h.d. E=9eV/at.

S.d Ex6eV/at.
Tzn., ze nemohou vznikat tepelnymi kmity. Vznikaji pfi rustu krystalu a zejména pfi
mechanické deformaci.

Obrovsky vyznam pro mechanické vlastnosti materidlu. Mohou se pohybovat
nekonzervativné (jen hranové, takzvané Splhani dislokace, difiizi atomi se vytvofi na
dislokaci stupn€) a konzervativn€ — hranové i1 Sroubové, tzv. skluz (ve skuteCnosti se opét
jedna o vzajemny skluz rovin, nasledkem je vSak zména polohy poruchy).

Rychlost pohybu zéavisi na mechanickém napéti a koncentraci bodovych poruch (a tedy
teploté)

Interakce poruch

Vakance-intersticial — dokonala mfiz
Vakance — adice nebo vakance —substituent — par o znacné stabilité.

Dislokace ma napétové pole, pusobici na ostatni dislokace. Zejména opacn€ orientované
mohou interagovat za vzniku dokonalé mfize nebo jinych poruch.

Jsou-li dislokace v riznych skluzovych systémech (rovinach) a protnou se, vytvoii na sobé
stupné a tak zabrani dal§imu pohybu.

Dislokaci je rovnéz mozno zakotvit bodovymi poruchami — naruSeni mfizky, znesnadnéni
skluzu —viz ivod o kovové vazbé€ a tvarnosti.

Neprekonatelnou piekazkou pro pohyb dislokace je hranice zrna. Mizi ¢astecné uspotradanost
a sousedni zrno je odlisné orientovano — skluz nemuze pokracovat. Odtud i jeden
z mechanismu zpeviovani polykrystalickych materiald — hranicemi zrn, tzn., snaha o co
nejmensi rozmeér zrna.















