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Kristályrács-szerkezet
(szubmikroszkópikus szerkezet)

TÉRRÁCS: r = l ⋅ a1 + m ⋅ a2 + n ⋅ a3, ahol l, m, n egész számok;
a1, a2, a3 a periodikus rendezettség három térbeli irányába 
mutató transzlációs egységvektorok

KRISTÁLYRÁCS:
térrács + bázisok;

atomok, ionok, molekulák
transzlációs szimmetriával 

építik fel a kristályrácsot,  
a szilárd anyag szemcséit

kristályos anyagok transzlációs szimmetriája:
a térrács geometriai elemeinek

(csúcsok, élek, lapok)
szabályos ismétlődése: 
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Periodikus rendezettség kiterjedése
kristályos anyagszerkezet
hosszútávú rendezettsége:

Amorf anyagszerkezet
rövidtávú rendezettsége:

a rendezettség a külső makroszerkezeten belül 
nem vált orientációt, azaz egyetlen szemcsét 
épít fel ⇒ monokristályos anyag (egykristály)

a hosszútávú rendezettség a különböző 
orientációjú fázisok, ill. szemcsék határáig áll 
fenn ⇒ polikristályos anyag
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Polikristályossá dermedés
olvadék állapotból
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Egykristályos fém alkalmazása

Nikkelötvözetből készített 
turbinalapát:

a) hagyományosan öntött 
polikristályos

b) irányítottan dermeszett
oszlopos polikristályos

c)monokristályos

Sugárhajtómű
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Mono- és polikristályos ásványok I.

Termésréz Fluorit Szfalerit

Magnetit

Gyémánt

Termésarany Termésvas Pirit Magnetit
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Mono- és polikristályos ásványok II.

Cumengéit

Cirkon

Cölesztin
Barit

Fluellit Topáz
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Mono- és polikristályos ásványok III.

Elbait Henmilit

Kvarc (Hegyikristály)
Berill (Smaragd)

Grafit ArmenitKvarc (Ametiszt)
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Mono- és polikristályos ásványok IV.

Gipsz
Turmalin

Hematit

Kalkantit
(Rézszulfát)

Albit
Kriolit

Korund (Zafír)
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Térirányok menti rendezettség, 
dimenzionális szabályosság

Null-
dimenziós

kristály:
folyadékkristályos 

Egy-
dimenziós

kristály:

szerkezet

Két-
dimenziós
kristály:

Három-
dimenziós
kristály:
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Nulldimenziós (pontszerű) kristályhibák
vakancia (üres kristály-
rácshely, hiányzó atom)

idegen 
intersztíciós
atom

saját intersztíciós
atom

szubsztitúciós 
atom

egyidejűleg keletkező vakancia és 
saját intersztíciós atom:
Frenkel-hibapár
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Egydimenziós (vonalszerű) kristályhibák
él- és csavardiszlokációk
Kristályrácsbeli helyzetüknél fogva
az anyag alakváltozását megkönnyítik.
Jelenlétük esetén nem kell az egész atomsíkot 
egyszerre elcsúsztatni a szomszédjához 
képest, hanem az szakaszonként történhet:
─ mint a nagyméretű szőnyeg mozgatása,
─ mint a százlábú mozgása.
A diszlokációk az elcsúszott és az el nem 
csúszott kristályrészek elválasztó atomsorai.

A diszlokációk nagyságát jellemzi a
b Burgers-vektor.

A diszlokációvonalak általában összetettek, a 
kristályrácsban "ágas-bogas" hálózatot 
alkotnak.
A diszlokációk mennyiségét jellemzi a 
diszlokációsűrűség, az egységnyi felületen 
lévő diszlokációvonal-metsződések száma.
– nem alakított (lágyított) anyag

kristályrácsában 108…109/cm2,
– hidegalakítás után 1011…1012/cm2

nagyságrendűvé válik.
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Kétdimenziós (felületszerű) kristályhibák

b) nagyszögű szemcsehatár
d) rétegződési hiba

a) kisszögű szemcsehatár
c) Ikerhatár
+ anyagfelületek
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Háromdimenziós (térfogatszerű) kristályhibák

d) szilikátüveg (amorf kerámia)
e) fémüveg (amorf fém)

a) pórus
b) zárvány, fáziskiválás
c) különféle fázishatárral
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Diffrakciós vizsgálatok

Bragg-egyenlet: az adott Θ beesési szögű, monokromatikus (egy adott λ
hullám-hosszúságú) röntgensugarak hatására "reflektáló" kristályrács-síkok d 
távolsága, vagyis a kristályos anyag térbeli kristályrács-szerkezetének geometriai 
szabályossága akár 10-4 nm pontossággal meghatározható .

n a reflexió foka,
⇓

ha a legkisebb 
fényes gyűrűt 

vesszük alapul, 
akkor n = 1

Radiokrisz-
tallográfiai
vagy
diffrakciós 
képek
készítése
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Kristályrácselem-szerkezet

kristályrácsokat elemi 
cellákból vagy rácselemekből 
is felépíthetjük

párhuzamos  eltolással 
(transzlációval) létrehozható 
a teljes rács, miközben a 
teret hézag nélkül töltik ki
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Kristályrendszerek és rácselemeik
7 kristályrendszer
a három transzlációs egységvektor 
egymással bezárt szöge (vagy az ezt kifejező 
skaláris szorzata), ill. abszolút értéke (az 
adott irány szerinti rácsperiodicitás) alapján

14 féle Bravais-rács
(Auguste Bravais-ról /1811-1863/ elnevezve)

4-féle altípus
különbözőségüket az adja, hogy a kristály-
rácselem (elemi cella) csúcsain kívül bázis 
előfordulhat a cella közepén, a két szemközti 
alaplapján, vagy mind a hat oldallapján is

A rácselem éleinek abszolút hossza a 
kristályrácsban helyet foglaló anyagi 
részecskék fajtájától (méretétől) függő érték, 
vagyis anyagra jellemző rácsparaméter, ami 
pl. diffrakciós vizsgálatokkal határozható 
meg. 
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Összetett rács(elem)szerkezetek származtatása
• Bravais-rácsok "összetételével, elpozícionálásával",
• Bravais-rácsok hézagaiba új (többlet) részecskék 

"behelyezésével, beillesztésével",
• Bravais-rácsok egyes részecskéinek "kivételével, 

kicserélésével"

a) gyémántrács; b) grafitrács; c) NaCl- (nátrium-klorid) típusú rács;
d) CsCl- (cézium-klorid) típusú rács
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Kristálytani síkok és irányok hivatkozó jelölése, 
egyértelmű azonosítása Miller-indexekkel

egyenértékű síkok: {h k l}

egy 
konkrét 
sík: (h k l)

egy konkrét irány: [u v w]

egyenértékű irányok: <u v w>
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Köbös kristályrendszer néhány 
síkjának, ill. irányának Miller-indexei
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Köbös kristályrendszerben határozzuk meg az (1  1  1) és az (1  1 ¯1) 
Miller-indexű síkok α hajlásszögét ill. metszésvonalának [u v w] irányát
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Kristályrendszerek
geometriai krisztallográfiai adatai

koordinációs szám: egy rácspontbeli atom legközelebbi szomszédainak
száma; kisebb érték (pl. 4) nagyobb keménységre, nagyobb érték (pl. 12) 
nagyobb alakváltozó-képességre utal.
merev gömbnek tekintett atomok átmérője a radiokrisztallográfiai
(diffrakciós) úton meghatározott rácsparaméterhez viszonyítva ⇒ utal 
az adott anyag szubsztitúciós (atomhelyettesítéses) ötvözhetőségére.
rácselemben foglalt atomok száma (pl. a köbös rácselem csúcsán lévő 
atom ⅛, az élén lévő ¼, a lapján lévő ½ részben veendő számításba).
térkitöltési tényező: a gömböknek feltételezett atomok által kitöltött 
rácselem- térfogatnak és a rácselem teljes térfogatának a hányadosa.
kristályrács legnagyobb hézagainak helye és nagysága ⇒ utal az 
intersztíciós (atombeékelődéses) ötvözési lehetőségekre.
{legsűrűbb vagy legszorosabb illeszkedésű síkok}
<legsűrűbb vagy legszorosabb illeszkedésű irányok>
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Legfontosabb kristályszerkezetek
geometriai krisztallográfiai adatai
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Egyszerű köbös kristályszerkezet
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Térközepes köbös kristályszerkezet
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Lapközepes köbös kristályszerkezet
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Gyémántrácsú köbös kristályszerkezet
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Sűrűilleszkedésű hexagonális kristályszerkezet
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Letapogató alagútmikroszkóp
(STM = scanning tunneling microscope)

Az elektromosan vezető, atomosan tiszta felületű anyag-
mintával szemben kb. s = 1 nm-es állandó távolságban a 
nagyon „hegyes” volfrámtű (T) végig vonul soronként és 
pontonként, híven követve a mintafelület "egyenetlenségeit„.

IT alagút (tunnel) áram létesül, melynek egy teljes 
nagyságrendnyi erősség-változását okozza 0,1 nm távolság-
változás: pl. UT = 0,05 V mellett ha s = 1 nm, akkor IT = 1,5⋅10-9

A, és ha s = 1,1 nm, akkor IT = 1,66⋅10-10 A.

A központi egység (CU) észleli az UT feszültség nyomán 
keletkezett IT alagútáramot, ha pedig IT meg akar változni, mert 
a mintán kiemelkedés (atom), vagy gödör (rácshézag) van, 
azonnal módosítja az UZ feszültséget úgy, hogy a tű "s" 
távolsága  a mintától - és vele együtt az IT alagútáram - ne 
változzék.

Az UX feszültség végigvezeti állandó UY mellett a volfrámtűt a 
minta egy felületi profilgörbéje mentén, eközben UZ híven 
reprezentálja a minta felületének egyenetlenségeit (atomos 
domborzatát). A digitálisan felvett UZ értékek képernyőre 
vihetők X függvényében, miközben UY értékének fokozatos 
változtatásával (Y-irányban) a felület profilgörbéit egymás után 
lehet rögzíteni.
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Atomi kötésszerkezetek

kovalens kötés
(atomrács)

ionos kötés
(ionrács)

fémes kötés
(fémrács)

hidrogén-
hídkötés

H-atom kicsi mérete révén erősen tud 
hatni egy közelébe kerülő B-C dipólus 
erősen elektronegatív B végére

van der Waals kötések: dipólusok 
elektrosztatikus kölcsönhatása
- orientációs vagy Keesom-kölcsönhatás: 
állandó dipólusok között  
- indukciós vagy Debye-kölcsönhatás: 
állandó és gerjesztett dipólusok között 
- diszperziós vagy London-kölcsönhatás: 
spontán kialakuló és gerjesztett dipólusok 
között 
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Kötésszerkezet és anyagtulajdonságok összefüggése
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Téremissziós mikroszkópia
vizsgálattechnika elektronok hidegemisszióján
(azaz téremisszióján, kibocsátásán),
irányított mozgatásán alapul

térelektron-mikroszkóp:
a tűhegynél (a kis görbületi sugár miatt) nagyon 
nagy sugárirányú elektromos térerősség (pl. 108

V/cm) alakul ki, melynek hatására a tűhegyből 
negatív térelektronok lépnek ki

ezek a kvantummechanikai alagút-effektussal 
emittálódó elektronok a tűhegy felületére 
merőlegesen (a normálvektor irányában) nagy 
sebességgel száguldanak a pozitív gömbfelület felé 
és a képernyőre kirajzolják a tűhegy 
(egykristálycsúcs) egyfajta sztereografikus 
projekcióját, ami az adott kristályrendszer 
jellegzetes síkjainak, ill. a hozzájuk tartozó 
irányoknak az ún. póluspontjait képezi le

térion-mikroszkóp:
a tűhegy közeli nagy térerősség (kb. 108 V/cm) az 
arra "kószáló" gázatomokról elektronokat szakít le, 
majd a keletkezett pozitív ionok innen nagy 
sebességgel távolodva kirajzolják a képernyőre a 
tűhegyszerkezet képét
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Atomszerkezet

Bohr-féle atommodell:
atommag (nukleonok) + elektronhéjak

atomok ionizációja:
pozitív vagy negatív ion képződése
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Atommagok jellemzői

Izotópok: azok az elemek, amelyeknek 
atommagja azonos számú protont, de 
eltérő számú neutront tartalmaz

Atommagok kötési energiája:
magfúzió vagy maghasadás lehetősége
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Elektronhéj jellemzése: kvantumszámok
Az elektronok mozgásállapota négy kvantumszám segítségével jellemezhető.
Az elektron energiája (energiaszintje) az n főkvantumszám és az l mellék-

kvantumszám függvénye:
• A főkvantumszám az elektronnak az atommagtól való átlagos távolságára 

(energianívójára) jellemző, értéke 1-től kezdve pozitív egész szám lehet, 
melyhez nagybetűkkel jelölt elektronhéjakat rendelünk: n=1 a K héj; n=2 az L 
héj; n=3 az M héj, n=4 az N héj; n=5 az O héj; n=6 a P héj; n=7 a Q héj.

• A mellékkvantumszám arra utal, hogy az elektronok pályája a feltételezett 
atommodell-beli körpályától eltér, értéke 0-tól (n-1)-ig bármely pozitív egész 
szám lehet. A számok helyett gyakran kisbetűket használunk: l=0 helyett s, l=1 
helyett p, l=2 helyett d, l=3 helyett f betű írható.

• Az elektronpályák síkjának térbeli iránya általában tetszőleges lehet, ha nincs a 
térben egy kitüntetett irány, amelyet valamilyen mágneses tér szab meg. Az 
elektronpályák térbeli irányát az m mágneses kvantumszám jellemzi, melynek 
értéke -l-től +l-ig terjedhet a nullát is beleértve (m=-3, -2, -1, 0, +1, +2, +3).

• A negyedik kvantumszám az s-sel jelölt spinkvantumszám, mely arra utal, 
hogy az elektron saját tengelye körül is forog és értéke csak 1/2 vagy -1/2 lehet 
(utalva a forgás két lehetséges irányára).
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Fő- és mellékkvantumszámok az elektronhéjak feltöltődési sorrendjével
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Valós elektronpályák és sávdiagramok
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Az elemek periódusos rendszere
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Spektroszkópiai vizsgálatok elve és információtartalma
A szilárd anyagok fény- ill. 
röntgensugárzással (elektromágneses 
sugárzással), elektronokkal, ill. ionokkal
(részecskesugárzással) való vizsgálata 
megadja annak lehetőségét, hogy e primer 
sugárnyalábok segítségével az atomi 
tartományokban is információkat nyerjünk 
az anyagokról.

A vizsgálati eljárások általában a gerjesztő 
primer sugárzás és a vizsgálandó 
anyagminta közötti kölcsönhatáson 
alapulnak.

A vizsgálati anyagminta atomjainak 
elektronhéjaiból származó részecske- ill. 
elektromágneses sugárzás, mint keletkező 
szekunder sugárzás spektrális, vagyis 
hullámhossz szerinti szétválasztása az 
anyagban lévő atom- vagy ionfajtákról 
tájékoztat.

Az egy elemfajtából emittált (egy adott 
hullámhosszhoz tartozó), ún. 
karakterisztikus sugárzás intenzitásának 
méréséből ennek az elemnek az anyagbeli 
tömeghányadára következtetünk.
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