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The periodic table contains 118 elements. Only 90 of these elements occur naturally in the
environment, and still fewer elements comprise the living world.
From bacteria to higher vertebrates and humans, nature has repeatedly selected for all life forms
a basic group of only six elements.
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Кристалічні дефекти та мікроструктура в 
матеріалознавстві

Дефекти впливають на різні властивості матеріалів:

• механічні (пластичність, руйнування),

• оптичні (наприклад, кольорові центри),

• теплопровідність та електропровідність (наприклад,

розсіювання фононів та електронів),

• електронні (наприклад, легування напівпровідників)

тощо.





Вплив мікроструктури на властивості матеріалу визначається

характеристиками окремих дефектів:

• Структурні - спотворення кристалічних атомних компонентів

• Електронні - локальна модифікація електронної структури

• Термодинамічні - ентальпії та ентропії дефектів

• Кінетична - рухливість дефектів

• Еластичні - дефекти можуть бути м’якшими або жорсткішими, ніж

ідеальний кристал ... тощо.

і колективна поведінка сукупності дефектів кристалів

(мікроструктура).

Дефекти → Властивості





Al2O3

Ruby

Al2O3+Cr3+

Дефекти кристалічних твердих речовин важливі,

оскільки вони змінюють властивості.

Наприклад:

• лише сліди домішок хрому перетворюють

безбарвний оксид алюмінію в рубін;

• метали пластичні, коли лінійні дефекти

(дислокації) вільно рухаються;

• кристали розчиняються і реагують із

підвищеною швидкістю в точках, де

дислокації перетинають зовнішні поверхні.

Чому дефекти важливі? 



Є багато властивостей, які контролюються дефектами, наприклад:

• Електрична і теплопровідність у металах (сильно знижена точковими

дефектами).

• Електронна провідність у напівпровідниках (контролюється дефектами 

заміщення).

• Дифузія (контролюється вакансіями).

• Іонічна провідність (контролюється вакансіями).

• Пластична деформація в кристалічних матеріалах (контрольована

дислокацією).

• Механічна міцність (сильно залежить від дефектів).

Чому дефекти важливі? 





Various classes of imperfections 

over the size range



 Щоб дефекти (вакансії та

інтерстиціальні) були

стабільними, енергія Гіббса

кристала, що містить

дефекти, повинна бути

менше енергії Гіббса

кристала без дефектів.



ΔG = ΔH − T ΔS 



Переважаючі точкові дефекти в різних іонних

кристалах

NaCl

CsCl

ZnS

CaF2



The number of Frenkel defects present in a MX crystal is:

where nf is the number of Frenkel defects per unit volume, N is the number of lattice 
sites, and Ni the number of interstitial sites available., and ΔHF is the enthalpy of 
formation of one Frenkel defect.

If ΔHF is the enthalpy of formation of one mole of Frenkel defects:

Knowing the enthalpy of formation for Schottky and Frenkel defects, one can 
estimate how many defects are present in a crystal.
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Two outcomes if impurity (B) added to host (A):
•  Solid solution of B in A (i.e., random dist. of point defects)

•  Solid solution of B in A plus particles of a new

phase (usually for a larger amount of B)

OR

Substitutional alloy

(e.g., Cu in Ni)

Interstitial alloy

(e.g., C in  Fe)

Second phase particle

--different composition

--often different structure.

POINT DEFECTS IN ALLOYS



ORDER-DISORDER IN SOLID SOLUTIONS 

Order-disorder phenomena (in substitutional solid solutions):

 Atoms of one sub-lattice occupy positions corresponding to the other

and vice versa (metallic alloys).

 Solids with elements that have similar electronegativity
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Definition:  Amount of impurity (B) and host (A)

in the system.

•  Weight % (solid solutions)

Two descriptions:

•  Atom % (atomic level)

•  Conversion between wt % and at% in an A-B alloy:

CB = 
C' BAB 

C' AAA + C' BAB
x 100

•  Basis for conversion:

COMPOSITION


