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L1 INTRODUCTION

En 64 avant JC, Strabe, invente le mot "Krystallos" pour désigner le quartz. Le mot "cristal”
cst d'origine grecque, et provient de : kruos (froid) et stellesoai (solidifier). 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 physiques de la matiere cristallisée. Les propriétés physico-chimiques
d'un cristal sont étroitement liées & l'arrangement spatial des motifs dans la matiére. L'état cristallin est
défini par un caractére périodique et ordonné & I'échelle atomique ou moléculaire. Le cristal est obtenu
par translation dans toutes les directions d'une unité de base appelée maille élémentaire. L'histoire de Ia
cristallographie s'étale principalement sur 2 siecles (19-20éme), ce qui correspond & l'age d'or de la
physique dans beaucoup de domaines.

La toute premiére loi de la cristallographie est celle de la constance des angles entre les faces des
cristaux (c'est-a-dire des angles diedres) ; elle a été découverte et énoncée par STENON (17e siécle).
Romé de I'Isle, en reprenant les travaux de Stenon, remarque en 1772 que, bien que les faces des cristaux
soient en général de taille différente du fait méme de leur croissance, deux faces adjacentes font enfre
elles toujours des angles égaux.

La deuxiéme loi fondamentale de la cristallographie, dite des caractéristiques enticres, a été découverte au
18¢ siécle, par I'abbé Haiiy, & la suite de I'observation de cristaux de calcite se morcelant toujours
suivant des directions planes déterminées identiques, ou clivages, en donnant des surfaces brillantes.
Clest I'abbé René Just Haiiy qui va réaliser le bond en avant et ceci par une découverte fortuite. En
faisant tomber un cristal de calcite, il découvre qu'en se brisant, les fragments de tailles différentes

présentent toujours le méme caractére de facette aue le cristal d'origine. Haily en déduit que le cristal
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dorigine peut étre décrit par un empilement de "molécules” semblables quil nomme "molécule
intégrante". Gabriel Delafosse, éléve d'Haity remplacera le terme de molécule intégrante par celui de
"maille élémentaire”, |

En 1830 J. F. Ch. Hessel montra qu'il ne peut exister que 32 sortes de symétries dans les
polyédres cristallins, et que seuls les axes de symétrie 2, 3, 4 et 6 sont possibles. Mais son travail fut
ignoré & I'époque et ne fut révélé que soixante ans plus tard par L. Sohnke. En 1848, Auguste Bravais

‘rend une étude purement mathématique sur la classification des cristaux. Il déerit I'ensemble des
structures possédant des symétries d'orientation compatibles avec la triple périodicité des cristaux dans les
trois directions de I'espace. Il trouve ainsi 32 classes de symétrie réparties en 14 types de réseaux, les
réseaux de Bravais que I'on peut regrouper en 7 systémes définissant la forme de la maille,

Clest ensuite Miller, au 19e sidcle qui, appliquant 2 la cristallographie les méthodes de la géométrie
analytique, créa un systéme de notations rationnelles (indices de Miller) pour désigner l'orientation des
faces. Cette notation est toujours largement utilisée, car elle est simple et performante.

En 1890, Fedorov et Schénflies, en prenant en compte 3 la fois les opérations de translation et les
symétries d'orientation, définissent les 230 classes cristallines. Cependant, avant d'arriver 3 ['utilisation
de la diffraction des rayons X en 1912 par LAUE qui apportera la preuve expérimentale de la théorie
réticulaire. Enfin, on doit & Wulff, au début de 19, d'avoir mis au service de la cristallographie un outil
géométrique remarquable, la projection stéréographique, et de I'avoir rendu commode & utiliser grice
au canevas de Walff, Celui-ci permet de faciliter grandement les études morphologiques et simplifie les
calculs préliminaires sur les réseaux.

1.2 DEFINITIONS

1. Le motif ou la base : on appelle motif ou base ; l'objet élémentaire constituant le résean cristallin. 11
peut étre un atome ou une molécule ou un ion. _

2. Le cristal : un cristal est un assemblage infini, régulier et périodique de motif.

3. Structure ameorphe : le mot amorphe ou non cristallin signifie sans forme, Il s'agit d'un matériau dans
lequel les motifs sont rassemblés de maniere désordonnée. Clest le contraire d’un cristal. Les solides




amorphes typiques sont les verres et les polyméres non cristallisés (plastiques, caoutchoucs, bois, papier,
peinture, pate 4 modeler, etc.)

4. Le neeud : les neeuds d'un réseau cristallin sont les points ol sont placés les motifs. Ou ; points
d’intersection d’une infinité de droites appelées rangées réticulaires.

3. Le réseau cristallin : Un réseau cristallin est un ensemble de neeuds. II présente la propriété de
retrouver le méme environnement lorsqu'on le translate dans I'espace selon certains vecteurs, Ii y a done
une périodicité spatiale 3 Forigine de la régularité du cristal. A cause de la périodicité du résean, chaque
neeud est définit par le vecteur de translation suivant :

T= ma+m,b + m,C my,my,m; € Z  (nombres entiers)

Chaque neud est repéré par les coordonnées (m;,mz,ms). Les vecteurs @,b ef ¢ sont les vecteurs de

base ou les vecteurs fondamentaux de translation. On peut écrire donc la relation suivante ; -

le réseau + le motif (la base)= le réseau cristallin

6. La maille: la structure périodique permet de limiter I'étude du cristal a celle de son unité
microscopique qui le produit dans les trois dimensions de l'espace. Cette unité est appelée maille. On peut
définir la maille comme 1a forme géométrique périodique dans le cristal. Le probléme est que pour un
cristal donné, on peut définir plusieurs mailles correspondant 2 plusieurs translations possibies. Ceci pose
un probléme, puisque deux mailles pourraient décrire un méme cristal de deux maniéres différentes.

** Maille primitive (simple) : Elle est la maille la plus petite du réseau. On désigne la maille simple ou
primitive par I’abréviation P. Elle est le parallélépipede dont les sommets sont constituds de huit nceuds,

Elllgne contient de neeuds ni dans son volume ni sur ses arétes. A 2D : la maille est définit comme le
parallélogramme construit sur deux translations et est formée d’un seul nceud.

** Maille multiple : c’est une maille qui contient plus d’un nceud. En plus des 8 sommets du
parallélépipéde, la maille multiple contient des nceuds dans son volume ou sur ses surfaces ou sur ses
arétes. Le choix d'une maille multiple pour représenter un réseau est dicté par le besoin de faire apparaitre
des symétries que la maille simple ne met pas en évidence.

comme synonyme d’une maille multiple. Dans ce cas, on obtient une « maille élémentaire » qui, étant
multiple, n'a plus le caractére «Clémentaire». L'usage de «maille élémentaire» pour désigner une maille
multiple est abusif et doit &tre proscrit.
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7. Vecteurs de base : Chaque maille est définit par 6 paramétres

! trois paramétres de dimensions
(a,b,c)

et trois paramétres d'angle (angles formés par deux axes). Par convention, on appelle a b c les
/ parametres du réseau ou les parametres cristallins et a@,b er @ sont les trois vecteurs de base, eta, fety
les paramétres angulaires. On les place dans I'espace comme suit: ¢ = (E,E l b=a ), y= (c'i, b ) et

=i} 7]

a=|al.o=[p

| o=d.

Le volume de la maille est donné par le produit
mﬁ;;mixte des vecteurs a,betd comume suit :

7=l brel=p-enaj=efoni]

8. La multiplicité Z : elle e
d’ordre Z. Ou encore :

22D : La multiplicité 4 2D= sur
a4 3D : La multiplicité 4 3D=

st le nombre de nceuds contenus dans une maille. La maille est dite multiple

face de la maille multiple/surface de la maille simple.
volume de Ia maille multiple/volume de la maille simple.

L3 LES 4 PRINCIPAUX TYPES (MODES) D'UNE MAILLE CRISTALLINE
Chaque maille peut se décliner de 4 manieres ;

1. Lamaille primitive (notée P): il y a un nceud & chaque sommet.

2. La maille centré (notée I: de I'allemand Innenzentriestes): il y a un nceud 2 chaque sommet + un
neeud au centre de la maille.

3. La maille 2 faces cenfrées (notée F: de I'allemand Flachenzentriestes):
sommet + un neeud au centre de chaque face.

4. La maille & deux faces centrées (notée A ou B ou C):
au centre de deux faces opposées.

il y a un neeud 2 chaque

il y 2 un neeud & chaque sommet + un neeud
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*** la forme primitive du systéme rhomboédrique est notée R.

Mode P Mode I Mode F -
a £
i J\é,
oA |*
e . » |
Mode A, B et C oC ?
e ' Mode R

1.4 SYSTEMES CRISTALLINS

Le systéme cristallin peut €tre défini de deux fagons selon que 1’on considére -

1%* définition du systéme (classement francais : ancien classement) : ensemble regroupant les réseaux de
méme symétrie (classement suivant la forme de la maille ou Ia symeétrie maximale (groupe ponctuel)).

2°" définition du systéme (classement allemand : classement international) : ensemble regroupant les
combinaisons d’éléments de syméirie ponctuelle admettant le méme repere de symétrie minimale
(classement snivant Ia symétrie minimale (axe principal de symétrie)). — : =

L4.1 Systdme cristallin 3 2D (réseaux de Bravais bidimensionnels)
Il y a quatre systémes 2 2D ou cing réseaux qui sont schématisés sur la figure suivante ot la maille est

indiquée par les vecteurs de base & er b: 3;
L Caréa=b g=7/2 (p=(55))
2. Rectangulaire g = 5 O=7x/2 : e O 2
Rectangle simpie : = s i e

= e =
Rectangulaire centré (un neeud an centre du rectangle) g,
3. Oblique a#d ¢=x/2.

4. Hexagonal ou triangulaire o =b p=2xm/3.

1.4.2 Les 7 systémes et les 14 réseaux de Bravais 4 partir de la notion du réseau BBl v
Les réseaux 4 3D sont appelée réseaux de Bravais qui a exprimé mathématiquement la notion du réseau.
Le classement des 14 réseaux de Bravais va se faire en 7 systéme. Dans cette parie, on va s’intéresser au
premier classement de ces systSmes (1% définition).

Systéme cristallin | Nombre:de r Esean Parameétres
Type de réseau
triclinique Il, azb#c,as f#y-90°
monoclinique ch azb#c,a=y=90°%f
{ _ orthorhombique 4 a#zb#c,a=f=y=90°




: PLEC
cubique P,?I’,F a=b=c,a=f=y=90°
hexagonal 11: a=b#c,a=f=90°y=120°
Rhomboédrique Il, a=b—c o=0F—y+9°=<120°

Systéme cubique

Systeme monoclinique
B < :
-—'ﬁtgﬁ' ] ""{i'iﬂ e {; 2
='9°a e T T
Mo Iilquef." Monocirique P Trichnique P

Systéme orthorhombique

i -
It
o

ant

.9
x
¥
¥

ot (P
*-.--‘.A_::
12 |

Systéme rhomboédrique

w fF,p = 907

1.4.3 Les 7 systémes et les 14 réseaux de Bravais a partir de la notion de symétrie (voir le chapitre
HI).




1.4.4 Coordonnées des nceuds et volume de chaque systéme cristallin

** Nombre des neeuds dans une maille (3D)
Sur un sommet, le noeud appartient 3 8 mailles et compte pour 1/8.

Sur une aréte, le neeud appartient 4 4 mailles et compte pour 1/4.
Sur une face, le nceud appartient 3 2 mailles et compte pour 1/2.

A l'intérieur de la maille, le nceud appartient 4 une maille et compte pour 1.

= Il ne faut en compter
qu’une partie

-E:"

;
et/

Bt

—> Elle appartient entiérement
a la maille
> Compte pour 1 entier

-> Elle appartient 3
2 mailles voisines
=> Compte pour 1/2

-> Elle appartient 4 4 mailles voisines
= Compte pour 1/4

Sphére sur une coin de Iz maille

-> Elle app" nt i 8 mailles voisines
=3 Compte pour 1/8

[#a

BB it o i e o> e e e




S DES NGRS
000
L1l
0,335
Pl bl
0{){}.220,022,202.
hexagonal 000
rhombiiédrique 000
tétragonal (quadratique) S
primitif Y
tétragon 111
00,555
000
1= 1
000,555
11 11 01
Gm'ﬁ_iﬂ'ﬁii’iof
i1
000,-2-50
000
11
000,55{}
que primitif 000

triclinique azbzc“‘{l = cos? a.— cos? B - cos? y + 2 cosarcosBeosy
monoclinique abc sinf
orthorhombigue abe
hexagonal VvV = c_az sin120° = ca® %
=2 f(1-3 costwi? cos'ar}
- V = 20°sin2 sin2 - sin o =
= 2 2 2
: té_fragox;at a?a
(quadratique) s
cubigue a




1S ETUDE DE LA STRUCTURE CUBIQUE

Le systéme cubique est formé de trois types : 1. Cubique simple : noté CS, 2. Cubique centré: noté CC
et 3. Cubique 2 faces centrées: noté CFC,

* Cubique centré - [e CC est composé de deux mailles simples. L'une est formée par les sommets de Ia
maille multiple alors que les sommets de Ia deuxiéme maille sont les neeuds centraux. Ia maille primitive

du cubique centré est un rthomboédrique caractérisé par le paramétre —‘g:a dont les vecteurs de bases 5

sont donnés par les relations suivantes - 5’=§(~?+}’+EJ, 5’=§(§~}+E) et E'=§(§+}'--I§)

= ”Ez"ﬂ*—-ﬂ?”:”&"”:—?a = V'=%a3. Les coordonnées des neeuds - (0,0,0) et (%’E’%} la maille

* Cubique 3 faces centrées : La maille primitive du cubique 2 faces centrées est un rhomboédrique

caractérisé par le paramétre ——2-2—a dont les vecteurs de bases sont donnés par les relations sujvantes

L

=z

:E;":E(fntk), b'=§(§+!€) et E’:g(:?-f-}") :pf&'ﬂ=”g'1 | §=—\£—§—a nV'=%a3. La maille

(1 1 1] :
multiple contient 4 neeuds dont les coprdonnées des nesuds - (0,0,0), (I I ,OJ,LE,O, 5),( G’E’EJ' Parmi

272
les matériaux cristallisant dans ce systéme, on peut citer les métaux tels que Al, Cu.

Le tableau suivant donne les caractéristiques de réseaux cubiques :

= Type de résean CS CC CFEC

Volume de la maille multiple a’ a’ a’

1 1

' Volume de la maille Primitive a’ Ea3 er

Nombre de neeuds par maille

Nombre de plus proches voising
Distance entre plus proches -
Voisins

La stru ¢e par la figure suivante. La maille multiple est cubique
CFC. La maille primitive est cubique simple de parameétre a/2. La base est formée un ion de Na* et d'un



- =3 Cr:(0,0,0),(1/2,1/2,0), 0,1/2,1/2}(1/2,01/2

ton de CI'. Les positions des atomes sont : ( ) ( ) ( M )
Na*:(1/2,0,0,(0,0,1/2), (01/2,01/2),(1/2,1/2.1/2

molécules de NaCl (4 motifs ou bases). Le nombre de neeuds : 4 de CI et 4 neeuds de Na*. Chague ion est

entoure de six ions d'autres especes. La distance de plus proche voisins=a/2.

):>4

2. Le Diamant

La maille multiple est cubique. Elle est formée par l'intersection de deux mailles CFC. La maille multiple
contient 8 atomes de carbone dont les positions sont :

A l'intérieure de 1a maille - (1741/4,1/4),(3/43/ 41/4),(3/4,1/43/4),(1/4,3 /4,3/4)

A lextérieure de la maille (0,0,0), (1/2,1/2,0), (o,nz,lfz),(l/z,o,uz). Le nombre de plus proches

voisins= 4 et la distance entre plus proches voisins est Ta. Le motif comprend deux atomes situés en

(0,0,0) et (1/4,1/4,1/4),

Na (2

3. Hexagonal compact (hep) { -&L‘H Q-na,qwa_ﬂ m Pa_p_\‘uwg) 5

: La maille multiple est formée de deux mailles
' primitives hexagonales. La base est formée de 2
atomes situés en (0,0,0) et (2/3,1/3,1/2).

L.7 RANGEE RETICULAIRE (DIRECTION)
Les directions permettent de déterminer l'orientation cristalline ou la rangée du réseau. Ces indices sont

notés [uwv]. Les nombres négatifs sont notés avec un trait au-dessus (u se lit moins u). La rangée [uvw]
contient plusieurs neeuds. I'ensemble des directions obtenues par symeétries est appelé famille de direction
ou les rangées équivalentes. On le note - (uvw) . Exemple pour le systéme cubique

(110) = (110), @01y, (011, (T10), o1, 0T, - -

Exercice : représenter les directions suivantes dans un cubique.




1.8 INDICES DE MILLER '

Hally a défini les indices (P,Q,R) qui permettent de repérer dans l'espace les faces d'un cristal. Miller
pour simplifier, a dit qu'il ne fallait pas utiliser P, O, R, mais leurs inverse (1/P, 1/Q,1/R) qui seront notés
h, k.1 Ils doivent étre entiers, premiers entre eux et de valeurs simples. Les indices de Miller sont (hid).
[Is sont déterminés comme suit -

. Un repére (O,"a',—g,'cj tel que le point O soit sur un noeud du réseau, étant choisi :

* on trouve les _a:_l:;scisses des points intersections du plan avec les trois axes soutenus par les
vecteursz, b et c. s

* on prend l'inverse de ces valeurs et on détermine les plus petits entiers #, k et [ qui sont dans le
méme rapport que ces inverses. Les nombres ainsi obtenus sont les indices de Miller du plan, qui
sont notés (h k [).

Si le plan est paralléle & un des axes de coordonnées, son intersection est rejetée & l'infini, l'indice
correspondant est nul. Si le plan coupe l'axe dans sa partie négative, l'indice correspondant est négatif.

Dans ce cas le signe moins est souvent placé au-dessus de l'indice : (hkl)=(n lgl) -

Exemple : Les intersections du plan avec les axes de coordonndes a,betc,
ont respectivement pour abscisses: 1,2, 3. Les inverses de ces nombres sont -

1, 172, 1/3. Les plus petits entiers qui sont dans les mémes rapports que ces inverses sont :

6, 3, 2. Ce sont les indices de Miller du plan. Ce plan réticulaire sera donc noté (632).

Remarque 1 : Comme pour les rangées €quivalentes, une famille de plans est alors notées entre
_accolades : {4k1].

Exemple pour le systéme cubique : {100} = (100),(010), (001),(100), (610}, (007T).
Remarque 2 : la direction [A#/ ] est perpendiculaire au plan (k7).

Remarque 3 : Le plan réticulaire est un plan passant par trois neeuds du réseau cristallin non situés sur
une méme droite. Ce plan contient donc une infinité d’autres neeuds.

Remarque 4 : Systéme hexagonal
Pour le systéme hexagonal et la notation des plans, on utilise deux notations :
 Notation de Miller : on utilise trois axes (ou trois indices hk,1) et les directions [hk1]. Pour cette
notation la direction [hkl] n’est pas perpendiculaire au plan (hkl).
 Notation de Miller-Bravais : Dans le cas de la structure hexagonale et 4 cause de la symétrie, on
définit un quatriéme indice pour désigner les plans (Akil), c'est la notation de Miller-Bravais.
L'indice i, placé en troisiéme position, il est défini par la relation : i = —(h+k). Pour la structure

hexagonale, il est commode d'introduire donc un troisiéme axe noté @plus les vecteurs 4,5 qu
10



sont désignés par les axes X ef y. Ces trois axes sont situés dans le méme plan, de méme longueur
et forment entre eux un angle de 120°. Pour cette notation la direction [hkil] est perpendiculaire au

plan (Ihkfi 7@' C’-})

P e s ySWE . %
o
+" b 5 .
- : :
£ ’.l' i i
E i i ]
=k ¥ o i
i E i ¥
i E i H &
q E ) |
1 i i ]
| ¥ ] #
1 q i 1
i q 3 3
i ] ]
w;%' g—l B i
s T 4 = S
o P
‘iu..n_.,_ .gf:;-w;‘.’:-g’:awnw 3

e Refa?onk:;tze les deux notations : Soit [uvw] et (hkl) ; [UVTW] et (hkil) aveci=-(htk) =
; : [uow] .
T (2u —v) .
[u=U-T 3
1\;: V-T et {¥= (2"3_”)
W= T=—(uﬁ+v)
: 3

*Plan en zone : lorsque une famille des plans réticulaires (A,k7,),(%,k,1, ),...est paralléle & une méme

rangee M[ML@_dit_ggs_ggs_p_l_ans forme une zone, la rangée [w] est appelée axe de zone. La condition - =

pour quune famille des plans (Rk!) appartiennent & une zone est : hu+kv+I/w=0. La zone est
déterminée comme suit :

hu+kv+liw=0 : ; o <
. La solution est effectuée en utilisant la regle

si on a deux plans (k[ )AL EL )=
p (1 11)(2 _2) {h2u+k2v+z‘2w=0 |

u=kl, -~k
|h1 kl Zl hz kl |"1| s : = :
de SARRUS : = v=-hl, +hl ou on utilise le déterminant symbolique:
kz kl 12 hZ kz |ZZI
w=hk, —hk,
b I el R
he o = n— el T l,w———]1 !
h2 kz Zz 2 {2 hE ",2 h?. kl

* Plan réticulaire (/kl)défini A partir de deux rangées

Considérons les rangées [”1"1‘-“’;] et [urzv;E wz], on se propose de déterminer les indices de la famille (hk),
a laquelle ils appartiennent. Pour trouver les composantes Akl, il est commode d'utiliser la régle de

h=vw, —v,w,
hu, +kv, +Iw; =0

= k= =
hu, + kv, +iw, =0 PAEEG)

SARRUS ou le déterminant symbolique comme suit : {

I=uwv, —u,v,

11



*Angle entre deux plans (hkl)

normales :

7, eF, =|i?-1”“?‘2" COSP => COSP = ———

: l'angle entre les deux plans (A&, ),(h,k,l,) est l'angle @ entre leurs

m.rz

Al

l_ Exemple : dans le systéme cubique, Ia valeur des angles entre les plans : (111) et (100) est 54,73°; (111)

et (110) est 35,26°

= s

s o oo i

* Distance interréticulaire : distance séparant deux plans réticulaires successifs, paralléles et voisins de la

méme famille, on appelle distance interréticulaire notée d

de la maille.
SYSTEME.

cubique 2

a
. o
1adr, E+k
yuadratique —
e a c

hombid F k
| hﬂ}f}lu}i‘ibit{uc 1 ;3. gi ‘_i

hexagonal

4 (ki) L

5 3 o
% a
o P LB, P 2hicosp
monoclinigue e

a’sin? 13 b Ssin? B ac sin? B
: Iz 2hk{cosacosf — cosy) Zki(oosﬁcos“{ COSCL) Zlh{cos-ycosa — cosB)
o = A“i ab be “bc
§ - cos? o - cos? B — cos? y + 2 cosacosBcosy
niboerrigue 1 (B + & + P)sin? u+2(f!k+k!+ih)wszl1 cosa /F,,
Pl a 1+2cos’c-3cos’ @
' : : e : 1- S
Systeme cubique : d,,, = ——-—, Systerne quadrathue d s
VR* +k* +1° W +kEr D
ey ape
i 0
. . 1 : 1
Systéme orthorhombique : d,,, = —————=——==, Systéme hexagonal : d,,; =
kit 5 3 3 2] & SN
e 402 +hk+E2)1
SiedeEr i) SRt
i e e 3 a c
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w - Cette distance est lide aux dimensions et aux angles
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