Werkcollegeopgaven bij college: “Kristalgroei: een inleiding”
Blok E
1) 
Beschouw een lichaams-gecentreerd kubisch (body-centered cubic, bcc) kristal. De dimensies van de eenheidscel zijn a = b = c = 1 nm. De kubische cel bevat twee identieke atomen, namelijk A op (0,0,0) en B op (½,½,½). Er is maar één soort binding in het kristal, namelijk tussen de atomen A in de hoeken van de eenheidscel en het centrale atoom B. De systematisch uitgedoofde röntgenreflecties zijn h + k + l =2n+1. De smeltwarmte van het kristal is 60 kJ/mol; de verdampingswarmte is 800 kJ/mol.

· Teken de kristalgraaf

· Zoek de Periodic Bond Chains

· Zoek de connected nets en dus de F-vlakken door gebruik te maken van de gevonden PBC’s.

· Welke kristalvorm verwacht je?

· Wat is de attachment energie, Eatt, van deze vlakken bij groei vanuit de dampfase?

· Bereken de oppervlakte-energie van dit kristal in contact met de dampfase.

· Wat is de oppervlakte-energie van het kristal in de smelt?

2)
Beschouw een tetragonaal kristal met een 4-voudige c-as. De eenheidscel bevat twee verschillende atomen, namelijk type A op (0,0,0) en B op (½,½,0). In deze structuur hebben we drie verschillende soorten bindingen (vergeet niet de symmetrie-equivalente exemplaren!):

A(0,0,0) ( A(0,0,1):

Bindingsenergie 40 kJ/mol


A(0,0,0) ( B(½,½,0):
Bindingsenergie 200 kJ/mol

A(0,0,0) ( A(1,0,0):

Bindingsenergie 100 kJ/mol

· Teken de kristalgraaf.

· Vind en teken de connected nets (samenhangende matjes) en indexeer de F-vlakken.

· Bereken de attachment energie (Eatt) voor elk F-vlak en leid hieruit de volgorde van morfologische importantie af.

· Schets de te verwachten morfologie van het kristal, op basis van het Eatt criterium.

· Geef (teken) voor ieder F-vlak de oriëntaties van de groeitreden bij lage temperatuur.

3)
Platina kristalliseert in een fcc rooster, op eenzelfde wijze als C60 dat in het dictaat is besproken. De twee groepen F-vlakken zijn {111} en {100}. Met behulp van Monte Carlo simulaties heeft men gevonden dat de (reciproke) verruwingstemperaturen van de {111} en {100} vlakken gelijk zijn aan respectievelijk ((/kT)R,{111} = 0.43 and ((/kT)R,{100} = 0.725. Het smeltpunt van platina is 2043 K, de smeltwarmte is 21,7 kJ/mol. De verdampingswarmte ligt in de buurt van 550 kJ/mol. De eenheidscel parameters zijn a = b = c = 0.392 nm.
· Bereken (ss en hieruit Eatt voor de {100} en {111} F-vlakken van een platinakristal in contact met de dampfase.

· Bereken de oppervlakte-energie van beide vlakken in contact met de dampfase. Wat is de relatieve importantie van deze vlakken bij evenwicht?

· De temperatuur is 1800 K. Zijn de twee vlakken ruw of vlak? Teken de evenwichtmorfologie van dit kristal bij deze temperatuur.

· Nu plaatsen we het kristal in zijn eigen smelt. Als het kristal in evenwicht is met de smelt, zijn de {100} en {111} F-vlakken dan ruw of vlak? Teken voor dit geval de evenwichtmorfologie van het kristal.

· In de bovengenoemde berekeningen maakte je verschillende aannames, die niet altijd realistisch zijn. Noem enkele van die aannames.

Navogrado = 6.02.1023

kBoltzmann = 1.38.1023
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