Krystalova struktura

U polykrystalického materialu se ve vétsi nebo mensi formeé vyskytuje
mikrostruktura.

Sem patfi napf. velikost zrn. Ta mUze kolisat od nano rozmérd po makro
rozmer a jejich usporadani je zcela nahodné.

Pokud je orientace zrn v néjakém smeéeru uprednostnovana, pak
mluvime o texture.

Jak vznika textura? Napr. deformaci materialu: tazeni ocelového dratu,
valcovani plechu... zrna se nataceji ve sméru plsobeni deformace.

Hranice zrn v sobé nesou kladnou energii, protoze hranice jsou
vhuceny béhem rastu krystalu (zvétSovani rizné orientovanych
zarodkU v taveniné) nebo pfi slinovani se tlakem a teplotou spoji rizné
orientovana zrna.

Hranice zrn ovlivnuiji fyzikalni vlastnosti polykrystalické latky. Difunduji
sem vakance, intersticialy, probiha zde chem. reakce (koroze), lom atp.
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Obr. 2.18. Ruzneé typy mikrostruktury. a) mikrostruktura s ruzné velkymi, piip. stejnymi zrny b)
mikrostruktura s texturou c¢) mikrostruktura s malymi pory d) mikrostruktura s pory velikosti zrna
e) mikrostruktura o dvou fazich, krystalické a amorfni f) mikrostruktura, ve ktere krystalicka zrna
nemaji tésnou hranici
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Krystalova struktura

Nanomaterialy — izolované stavebni ¢astice materialu
rozméru 1 nm az 100 nm vykazujici odlisné fyzikalni
vlastnosti nez odpovidajici makro material.

Fyzikalni vlastnosti makroskopickych materialu jsou urceny
predevsim 3-D usporadanim atomu v krystalech nez
vlastnostmi jednotlivych atomu.

Napr. zelezna tyC vykazuje vybornou elektrickou vodivost,
ale shluk atomu zZeleza ma velmi malou ~

vodivost.
Dokonce i 48 atomu zeleza v tzv. kvantové
ohradce ma az o 10 radli mensi el. vodivost.
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Krystalova struktura

* Princip odliSnych vlastnosti nanomaterialt spociva v tzv. efektu

velikosti stavebnich castic:
— Uplatnuji se zde predevsim principy kvantové mechaniky

— Povrch nanomaterialt je pomérné velky ve srovnani s objemem (typicky
vice nez 10% atomu nanokrystalu je na jeho povrchu)

— Je potreba nanotechnologie k pripravé cilenych nanostruktur
* Dnes existuji nanomaterialy pro vSechny zname typy material(
(od kovu az po polymery).
* RozliSujeme podle poctu rozméru:
— Nanocdastice (0-D) — atomové klastry uplatiujici se v katalyze diky velkému
povrchu. Klastry Pt jsou katalyzator oxidace CO na CO,.
— Nanovldkna (1-D) — rfetizky atomU uplatiujici se napf. jako spojujici
nanodratky v nanostrojich.



Krystalova struktura

— Nanovrstvy (2-D) — tenké vrstvy s riznymi nanostrukturami. Napr.
nanocastice vlozené do polymerni matrice. Nebo nanokrystalické
vrstvy Fe/Cr a Co/Cu vykazuji jev gigantické magnetorezistence
vyuzivany pri konstrukci ¢tecich hlavicek modernich HDD.

— Nanaostrukturované krystality (3-D) — nejznaméjsi prikladem jsou
nanotrubicky (uzaviené nebo otevrené). Typicky primér v radu
desitek nm. Perspektivni material pro novou generaci
fotovoltaickych clanka.
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Fyzika povrchu



Povrch a rozhrani

Rozhrani dvou pevnych latek je skupina atomu, které oddéluji
dvé pevné latky. Fyzikalni vlastnosti rozhrani se lisi od fyz.
vlastnosti objemové pevné latky.

Pr. polovodic — kov

Povrch — specialni pripad rozhrani. Pevna latka je v kontaktu s
atmosférou nebo vakuem.

Fyzika povrchu je dulezita z mikroskopického hlediska.

Teoreticky koncept povrchu umoznuje vyvinout metody pro
zkoumani vlastnosti povrchu.

Vede to nakonec k poznatkiim o mikrostrukture pevnych latek.

Fyzika pevnych latek se ve své podstaté zabyva celym objemem
pevnych téles.

Predpoklada se, ze fyzikalni vlastnosti se translaci prenaseji pres
celou pevnou latku, ktera ma nekonecné rozmeéry.



Povrch a rozhrani

Pak |ze zanedbat par atomu povrchu v pripadé redlné pevné latky.

Tento pristup dobre popisuje makroskopické vlastnosti — elektricka
vodivost, pevnost, specifické teplo, elasticita, magnetismus atp.

Makroskopicky objem latek zkoumaji spektroskopické metody (X-ray,
neutrony, rychlé elektrony), které pronikaji hodné do hloubky
materialu a vliv povrchu muaze byt zanedban.

Fyzikalni vlastnosti atom{ na povrchu mohou byt odlisSné od téch v
objemu pevné latky.

Typicky se to ukazuje u diagnostickych metod, kde dochazi k ,,silné”
interakci s pevnou latkou a ,sonda” (nizko energetické elektrony, ionty
atp.) pronika do hloubky nékolika A. Stejné plati i pro elektrony, které
opoustéji povrch vychazejici z malé hloubky. Pak teorii nekonecné
krystalové mrizky nelze aplikovat.

Pak fyzikalni vlastnosti povrchu hraji dulezitou roli.



Povrch a rozhrani

Tedy mnoho informaci, které chceme zjistit o podstaté pevné
latky ziskame studiem jejiho povrchu.

VSechny metody zkoumani povrchu musi pracovat v UHV!!!
Nepatrna kontaminace povrchu cizimi atomy je nezadouci.
Koncept povrchu a rozhrani je dulezity pro fyziku tenkych vrstev.

Na tenkou vrstvu nelze nahlizet z pohledu teorie pevné latky
velkého objemu. Mame zde jednak rozhrani tenka vrstva - pevna
latka a pak povrch tenké vrstvy.

Tedy na tenkou vrstvu musime nahlizet jako na rozhrani pevnych
latek.

Podobny koncept plati pro nanocastice, nanotrubice atp.

Fyzikalni vlastni povrchu/rozhrani hraji daleko silnéjsi roli nez
fyzika objemovych pevnych latek.



Povrch a rozhrani

Tedy fyzika povrchl a rozhrani
tvori védni obor v ramci fyziky

pevnych latek.

Zaroven je to vychozi védni
oboro pro mnoho dalsich
aplikovanych obord.

Poskytuje nam modely pro
pochopeni chovani realnych
povrchu a tenkych vrstev.

Na druhou stranu znalosti z
oboru vakuova fyzika,
pocitacové modelovani,
interakce castic, adsorpce,
desorpce atp. Jsou nutné ke
studiu povrchl a rozhrani.
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Povrch

Na povrchu dochazi ke zméné usporadani atomut a molekul.

Relaxace: zmeéna vzdalenosti jednotlivych krystalovych
rovin.

Rekonstrukce: vzajemna zména pozic jednotlivych atomu v
rovine.

S relaxaci a rekonstrukci souvisi i zména elektronové pasové
struktury.

Povrch zprostredkovava kontakt pevné latky s okolnim
prostredim.

Pro zkoumani povrchu je nutné udrzet atomarné Cisty
povrch -> méneé jak 1% cizich atomu.



Povrch - znecisténi

Jak se ,,znecistuje” povrch?

V typickych situacich je povrch pevné latky v kontaktu s
plynem.

Adsorpce — zachyceni castice na povrchu.
Absorpce — prunik ¢astice do objemu.

V urcité situaci muze dochazet k vytvareni nové chemické
latky diky chemickym reakcim.

Cisty povrch lIze udrzet jen v absolutnim vakuu nebo
dokonale inertnim prostredi.

Technicky obtizné dosahnout -> potrebuji vedéet jak dlouho
se mi udrzi definované Cisty povrch v realném prostredi.



Povrch - znecisténi

Za jednotku casu dopadne na povrch
Eastic. v = niiy = n/[kT|(2nM)] = p//(2rtMKT)

Kolik se jich na povrchu zachyti urcuje koeficient ulpéni a
<1 a klesa s mirou adsorpce na povrchu.

Doba setrvani na povrchu: T == ’COGQD/(kT), kde Q; je
desorpcni energie a t, je perioda kmitu adsorb. atomu.

Doba potiebna na vytvoreni 1 monovrstvy (10%°
¢astic/m?):
t = 10%° /[2nM kT]/(op)

Pozn.: ¢as t,, odpovida a=1 a doba setrvani t=nekonecno



Povrch - znecisténi

Pro molekuly obsazené ve vzduchu tlak nutny k tomu, aby
monovrstva vznikla za 1 sekundu je cca 10 Pa.

Pti tlaku 10 Pa je doba potiebna pro vznik monovrstvy 104
S.

Protoze pro vétSinu plynu je a < 1, tak lze pro tlak 10 Pa
udrzet ,,Cisty povrch” nékolik hodin.

Cisty povrch lze ziskat:
A. Vytvarenim pevné latky ve vysokém vakuu
B. Odstranovanim necistot
C. Odstranovanim znecisténé pevné latky



Povrch - znecisténi

Povrch |ze vytvaret nejjednoduseji vakuovym naparovanim.
Substrat vlozime do UHV komory.

Cistou latku vloZenou do vakua ve formé prasku nebo ingotu
zahrivame -> dochazi k vyparovani a ulpivani na substrata.
Potrebuji: co nejCistSi vakuum a vychozi material.

Substrat se obvykle chladi.

Vytvari se tak prevaznée tenkovrstveé struktury pevné latky a
mohu deponovat vodice, polovodice nebo izolatory.

Vakuové naprasovani. Rozprasuji material katody pomoci
urychlenych iontu. Kromé inertniho plynu lze pouzit i reaktivni
plyn.

Slozitéjsi proces — potrebuji plazma, ale Ize ovlivnit vlastnosti
vznikajici tenké vrstvy -> vice volnych parametrd dep. procesu.



Povrch - znecisténi

* QOdstranovani necistot z povrchu probiha nejjednoduseji pomoci
zvyseni teploty povrchu.

* Tepelna desorpce Castic z povrchu.
e Pocet Castic desorbovanych z povrchu s teplotou T za jednotku Casu:
Vp = konst Nse*QD/(kT) , kde N je povrchova koncentrace necistot.

* Diky zvysené teploté pevné latky dojde ke zvyseni difuze necistot z
objemu k povrchu a nasledné desorpci.

 Desorbované necistoty je potreba rychle odcCerpavat, aby nedochazelo
k opétovné adsorpci.

* Vhodné pro pevné latky s vysokym bodem tani a velkym sublimacnim
teplem — Cisté kovy.

* U chemickych sloucenin muze dochazet k rozkladu latky nebo ochuzeni
povrchu o nékterou ze slozek.



Povrch - znecisténi

Pokud cisteny vzorek je vlakno, pasek atp. zahrivani se provadi
pripojenim na zdroj el. proudu.
Ostatni tvary se zahrivaji pomoci zarovky, nebo bombardovanim

elektrony s energii tisict eV nebo induktivné (vzorek je vlozen do
civky s RF proudem).

Povrch Ize také vycistit ohfevem pomoci laseru.

Odstranovani zneciSténé pevné latky se provadi pomoci 1)
Stipani nebo [amani ve vakuu a 2) bombardovani energetickymi
ionty inertniho plynu.

1) Stipani nastava ve sméru slabé vazby mezi krystalickymi
rovinami (velka vzdalenost, malo vazeb atp.) Staci pouzit jen
malou silu a brit. Lze ziskat vysoce Cisty povrch.



Povrch - znecisténi

2) Povrch pevné latky ve vakuu je bombardovan ionty
napr. argonu.

lonty urychlim v iontovém délu — zhavené vlakno
produkuje elektrony, ty jsou urychleny a ionizuji
srazkami argonoveé ionty — a pak fokusuji na povrch.

Dochazi k odprasovani povrchu po monovrstvach (2-
3 minuty).

MUze dochéazet k defektim na povrchu pevné latky —
nasledné zahreji a atomy mrizky se preskupi.

Lze takto Cistit libovolny povrch.



