3. Defekter i kristaller

[AM 30, Kittel 18, 20 mm ]

| de tva foregaende kapitlen har vi beskrivit perfekta kristallers egenskaper. Kristaller ar dock i
verkligheten aldrig helt perfekta, utan de har ett antal defekter i sig. Mangden defekter kan variera
enormt, i de bista kristaller som tillverkas artificiellt kan den vara s3 ldg som ung. 10x10~°
defekter per atom, medan de hogsta koncentrationerna kan vara flera procent defekter per atom.
Om koncentrationen dverstiger ndgon kritiskt grans, kanske typiskt kring 1-10 %, amorfiseras eller
smalter kristallen och man kan inte langre tala om kristalldefekter.

(Det dr nog mojligt att definiera och tom. detektera experimentellt defekter ocksd i amorfa material, men detta dmne

ar utanfor denna kurs omfang).

Defekter paverkar en stor mangd egenskaper i material. T.ex. beror ddelstenars firg, metallers
hardhets- och processerings- egenskaper och halvledares elektriska egenskaper nastan helt pa
beteendet av defekter i kristallerna.
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Defekter kan klassificeras bl.a. pd basen av deras utstrackning i kristallen, dvs. i hur manga
dimensioner de ar utspridda.

0D: Punktdefekter 1D: Linjedefekter 2D: Ytdefekter 3D:Volymdefekter
© |Interstitialer Q Rad av ~ Planav Tomrum
- \‘\( punktdefekter /// \\\ punktdefekter (“VOid")
% O Vakanser ‘»g;\;_}\‘(ovanllga) e

 Precipitat
Q Stackningsfel ‘ (annat material)
Dislokationer
® Orenheter (vanliga) v Stackningsfels-
E tor, A agglomerat
gransytor

Korngranser

Den enklaste defekt-typen ar punktdefekter eller O-dimensionella defekter, som inte har ndgon
utstrackning i en kristall utover den kristallplats dar de befinner sig.

Den foljande typen ar s.k. linjedefekter, som ar 1-dimensionella objekt som bryter det perfekta
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monstret i kristallen. De kan vara t.ex. i formen av linjer, cirklar. Den viktigaste typen av en-
dimensionella defekter ar dislokationer.

| foljande bild illustreras punktdefekter och linjedefekter i ett bad av sdpbubblor. Man ser tydligt
ndgra vakanser, och linjedefekter som bildar gransnitt mellan korn i kristallen. Korngranserna kan
tolkas bestd av dislokationer i rad.
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Den tredje typen av defekter ar 2-dimensionella defekter, som kan kallas t.ex. ytdefekter. Dessa
kan vara t.ex. ett plan av atomer som saknas i en kristall.

Den fjarde typen ar 3-dimensionella defekter, volymdefekter. De kan vara t.ex. stora tomma
volymer (tom. i makroskopiska méatt) i en kristall, eller ett amorft omrdde innanfor en kristall.

En viktig variant av dessa ar samlingar av orenhetsatomer som klumpar ihop sig till en nano- eller
mikrokluster. Dessa kallas precipitat (“precipitate”, “erkauma”) eller nufértiden ofta nanokluster
(inbdddad i materialet), och anses inte alltid vara en defekt, da de ofta har nyttiga egenskaper.

Ett annat satt att klassificera defekter ar enligt vilken atomtyp de har. Defekter som inte har nagra
andra grundamnen i sig kallas intrinsiska defekter, medan defekter som innehéller orenhets-atomer
kan kallas t.ex. orenhetsdefekter.
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3.1. Punktdefekter

De enklaste punktdefekterna i ett monatomart gitter kan beskrivas pad foljande satt:
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Substitutionell atom (hogre £)
O O O O O O O O O O O O

c 0 5 O 019 o o 0 54 O O

Vakans C . C O O
\_,’/ ¥ Frenkel-

dar
ooooooooooijp
.

Interstitiell
atom — 0

C o O Q0 C O O Q < ‘—’C'/O/ Divakans
QO O Q Q < Q Q@ Q Qo < O

C Q C Q < Q < Q < Q < Q

Q Q Q Q Q Q Q@ Q Q@ Q Q Q

Substutionell atom (lagre Z)
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vakans (dven kallad Schottky-defekt)

tva vakanser bredvid varandra kallas en divakans, tre trivakans etc.

interstitiell atom (kan vara samma eller olika atomtyp)

orenheter pa substitutionella platser

- Frenkel-par: vakans och interstitiell atom

Ifall vi betraktar en kristall som bestar av flera atomtyper, blir bilden redan lite mer komplicerad. Har
ar nagra schematiska exempel pd defekter i en kristall som bestdr av tvd atomtyper. For att gora
exemplet mera konkret har defekterna betecknats som om kristallen vore GaAs, och orenheterna har
getts atomtyper.
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| bilden anvands en notation for defekterna som ar tamligen vanlig inom halvledarfysiken, en variant av s.k. Kroger-Vink
notation.

- vakanser finns nu i tva olika typer beroende pd om atomen saknas fran en Ga- eller As-atomplats. Dessa betecknas
Vaa och Vg

- Likasa kan interstitiella atomer atskiljas pa basen av atomtyp. En Ga-interstitiell atom kan betecknas t.ex. Gay, Iq,.

- Orenheter betecknas pa olika satt beroende pd om de sitter pa en gitterplats eller en interstitiell plats: Bg respektive
Bi
- Frenkelpar kan vara av Ga- eller As-typ.

- En helt ny, viktig defekttyp som inte férekommer i rena dmnen ar de s.k. “antisite”-defekterna, p3 svenska
formodligen motplats-defekt. Detta ar en defekt dar en As-atom sitter pd en Ga-gitterplats: Asq, eller vice versa: Gapg

- Defekter kan vara laddade i alla icke-metalliska @mnen. Laddningstillstdndet kan betecknas liknande som for atomer
i joniska material, t.ex. V- for en dubbelt negativt laddad vakans, eller B;L for en positivt laddad B-orenhet pa
interstitiell plats.

- (finns inte i videoforeldsningen): Defektagglomerat dar det finns flera bundna defekter av samma typ betecknas med
siffer-underindex, t.ex. tvd bundna vakanser = divakans = V9, fyra bundna interstitialer = tetrainterstitial = Iy

- Defektreaktioner kan betecknas liknande som i kemi. T.ex. om en interstitial och en vakans kommer nara varandra och
annihileras, betecknas det som | + V = 0 (noll stér allts3 for perfekt kristall). Om en rorlig vakans moter en divakans
och blir bunden med den, beteknas det med V + Vo = V3 etc.
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3.2. Viktiga exempel pa intrinsiska punktdefekters struktur

Den exakta strukturen for t.o.m. enkla punktdefekter ar inte nédvandigtvis sd enkel som vad som
visades i de schematiska bilderna ovan. | sjdlva verket ar strukturen inte ens kand i alltfor manga
material, trots att defekternas egenskaper ar av stor betydelse. Har visas strukturen fér nagra av de
bast kdnda och viktigaste intrinsiska punktdefekterna.
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De perfekta gittrena illustreras pd foljande satt: (notera alltsa att kisel-gittret betraktas langs med
en < 110 >-axel, vilket ar lite klarare for att forstd defekternas struktur.

FCC BCC HCP

SRERATEa
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Vakanser i metaller har nistan utan undantag en enkel struktur: de ar faktiskt helt enkelt tomma

gitterplatser:

FCC BCC
o fo o Fo 0| |0 0 T o
0 iy v S e oy o
ol jo
PV v e i e

Fasta tillstandets fysik, Kai Nordlund 2017 4d 4O P PP X 13



Vakansen i kisel kan redan vara mer komplicerad. Det ar namligen mojligt att laddnings-tillstandet
hos vakansen (dvs. hur manga elektroner dr bundna till den tomma platsen) péverkar strukturen.
De flesta laddningstillstand har den enkla strukturen av en tom atomplats, men den senaste
forskningsinformation tyder pd att den dubbelt negativa vakansen (dvs. en tom plats som har tvd
extra elektroner) kunde ha en s.k. splittad struktur. Dessutom kan omgivningen av vakansen ha
olika struktur beroende pa laddningstillstandet !

Notera dock att den sistnamnda strukturen ar bara en teoretiskt forutsiagelse: sd lange det inte finns
experimentella bevis maste den anses vara nagot hypotetisk.
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Perfekt kisel Enkel vakans

g‘m%
- = r-\i .7

V [Puska, PRB 1998]
Delad vakans ?
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Interstitiella atomers struktur i de vanligaste kristallstrukturerna ar i sjalva verket sallan sd enkla som i den schematiska
bilden ovan, dvs. att den extra atomen skulle befinna sig mellan atomplatser. | sjadlva verket ar strukturen for den
interstitiella atomen uppmatt bara i ndgra metaller; i BCC- och HCP-metaller kan det handa att det finns flera olika
strukturer, de som visas nedan ar kidnda strukturer [Schilling, J. Nucl. Mater. 69&70 (1978) 465] De flesta strukturer som ar
uppmatta eller har starka teoretiska bevis for sig ar s.k. delade strukturer, dar tvd atomer delar pa en gitterplats.

P3 engelska kallas de delade strukturerna for “dumbbell interstitials”, vilket kan Oversattas till hantel-interstitial, och

betecknas med gitterriktningen som utgor axeln mellan de tva extra atomerna:
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BCC

FCC
100 dumbbell 11?@:”&?(9”
(Al, Cu, Ni) (Mo, Fe)

HCP
001 dumbbell
el. 0001 dumbbell
(Zn)

ST
ol —»
S
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| kisel blir livet dan en gang invecklat. Den interstitiella atomen har (dtminstone) tvd olika strukturer beroende p3
laddningstillstandet. Den oladdade interstitiella atomen har en delad struktur i 110-riktningen, men strukturen ar inte

ens centrerad pa gitterplatsen.

Den dubbelt positivt laddade interstitiella atomen har faktiskt en hégsymmetrisk tetraedrisk struktur som ligger mitt

emellan atomplatser. Den interstitiella atomen har hela 8 bindningar (!)

. IO
Perfekt kisel: 110 dumbbell
1o
S, 6

|+

Tetraedrisk int.
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3.3. Enkla punktdefekters termodynamik

Betrakta en kristall med n vakanser och N atomer. Om vi antar att vakansernas antal ar en
extensiv termodynamisk variabel, dvs. proportionell mot antalet atomer IV, kan vi i princip berdkna
deras antal genom att minimera en termodynamisk potential. For ett system vid konstant tryck P
ar potentialen Gibbs fria energi,

G=U-TS+ PV

Volymen av kristallen kommer helt enkelt nu att vara V' = (IN 4+ n)€2, dar £ ar volymen per atom.

Vi kan i princip berdkna fria energin Fy(n) = U — TSy for en bestamd konfiguration av n
vakanser i kristallen. Om vi antar att antalet vakanser n << IN kan denna antas vara oberoende av
vakansernas konfiguration, och bara bero pa deras antal. Men f6r att fa den totala konfigurationella
entropin S maste vi lagga till Sy hela antalet satt med vilket n vakanser kan arrangeras bland de
N + n atomplatserna. Antalet satt att arrangera atomerna ar

N+n\ _ (N+n)
)

n Nlin!
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Ur definitionen pa entropi [jfr. Mandl] far vi den konfigurationella entropin S°

(N +n)!
Nln!

SC = kBln

och
G=F —TS+ P(N +n)Q

Genom att anvanda Stirlings ekvation In X! =~ X In X — X fas
Se kg(In(N +n)! — In N! — Inn!)

kg((N+n)In(N+n)— N—n—NInN+ N —nlnn+ n)

kg((N+n)In(N+n)— NInN —nlnn)

For att minimera funktionen G (n) sdker vi punkten diar 9G /9n = 0. Nu ar

0S° N +n N
= kp(In(N+n)4+1—Inn—1) = kgln ~ kpln —
on n n
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da n << N och alltsa

oG 0 Fyp N
— + PQ — kgT In —
on on n

For OFy/On kan vi gora en Taylor-approximation dd n << N:

8F0 8F0
p— —

on on

n=0

dar nu € ar oberoende av n.

Genom att sdtta 0G/On = 0 f3s nu alltsa

N
0=¢e¢+ PQ — kT In—

n

varur man kan losa n och far
n — Ne—(€+PQ)/kBT (1)
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Men notera att har kan e vara temperaturberoende. Om man skiljer pa F{ i en temperatur-
oberoende och en temperaturberoende del, Fy = Uy — TS, dar Uy ar gittrets jamviktsenergi,
och S en entropi-term som kan innehédlla t.ex. fononvibrationer kring defekten. Om nu vidare S
ar temperatur-oberoende, vilket nastan alltid ar fallet, kan man skriva en defekts koncentration
c=n/N

fr. _(pf
c — geS /ke (E/+PQ)/kgT (2)
dar man betecknat
oUy _ oU, _pf
on on |,_g

Har ar g en geometrisk faktor som betecknar pa hur manga olika satt en defekt kan arrangeras vid sin
gitterplats. For vakanser i enkla metaller ar g helt enkelt = 1. E7 kallas defektens formationsenergi
och S7 dess formationsentropi. Detta E/ ir alltsd helt enkelt energiskillnaden som gar &t till att
skapa defekten i gittret.

Lat oss nu betrakta den tryckberoende termen. Vid normala tryck, sig av storleksordningen kbar
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och mindre, kan vi latt uppskatta termens storlek:

J
1 kbar = 10° Pa = 10° -— =6 x 107+ —
m3

For en typisk atomvolym € ~ 10 A® fas nu PQ) = 6 meV. Men det ir |5tt att gissa att defekters
formationsenergier E' 3r av samma storleksordning som atomers kohesionsenergier eller kemiska

bindningars energier, som ar av storleksordningen eV. Alltsd kommer den tryck-beroende termen att
vara forsvinnande liten i de allra flesta fall.

Da kan vi skriva defektkoncentrationen for normala tryck pa féljande satt:

fre _gtf
c = ge® [ke=E/kpT (3)

och alltsa for vakanser helt enkelt

f
. eSf/ke—E,U /kgT (4)

Nu finns allt temperaturberoende hos defektkoncentrationen i formationsenergin EY. Forinterstitiella
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atomers koncentration kan man pa liknande satt harleda

Fon _gf

och for att skapa Frenkelpar kan man visa att (férutsatt att g, = 1)

Joof fonf
Cpp — gg/Qe(Si +53)/2k ,—(B] +E}) /2kT (6)

Den geometriska tolkningen av dessa termer ar alltsd foljande. For en vakans ar Ejj helt enkelt
energiskillnaden som gar at till att ta bort en atom fran gittret till dess yta. Ezf ar pa liknande satt
energin att skapa en interstitiell atom, och E]J;P = (Ezf + Ejj) energin som gar at att skapa ett
par av dessa. Faktorn 1/2 kommer fran konfigurationsentropiberdkningen.

Nu kan man alltsd skapa en vakans i kristallen pa tva olika satt: den ena ar att skapa ett Frenkel-par,
den andra genom att skapa en vakans vid ytan:
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| jonkristaller ar det viktigt att bevara kristallens laddningsneutralitet. Detta kan goras pa tva
huvudsakliga satt: genom att skapa par av vakanser pd positiva och negativa gitterplatser, eller
genom att skapa Frenkel-defekter. | t.ex. alkalihalider (NaCl etc.) dominerar den forra typen, i

silverhalider den senare.
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b+ o+
+ 1+
I+ 1+
o+
| I+
+ [
| |+
+ + 1
| I+
+ +

+
|
+
|
+
1
|
+
|

| allmanhet ar det Iatt att Gvertyga sig om att formationsenergin for interstitiella atomer kommer
atminstone i tatt packade kristaller att vara betydligt hogre an vakansens. Det ar ju betydligt
svarare att placera in en extra atom mellan redan tatt packade atomer, an att ta bort en atom.
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Experimentellt bevisar den s.k. Kirkendall-effekten att vakanser faktiskt ar dominerande i de flesta
material.

For FCC-metaller ar typiska varden pa formationsenergierna Ejj ~ 1leV och Ezf ~ 3 — beV.
Formationsentropierna ar typ S;’j ~ 2kp medan Sif ar nagot kontroversiellt, men den senaste
forskningsinformationen tyder pad att den kan vara ganska hog, ~ 10kp. Detta innebar att trots att
vakanser, divakanser etc. dominerar vid ldga temperaturer, ar det mgjligt att interstitiella atomers
koncentration borjar vara jamforbar med divakansernas vid hoga temperaturer.

En relativt farsk simuleringsstudie [Nordlund and Averback, Phys. Rev. Lett. 80 (1998) 4201] ger t.ex. foljande
koncentrationer for defekter i koppar:
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Defect concentration
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3.4. Effekter av punktdefekter

Vilka fysikaliska effekter kan d& punktdefekter ha ? Det finns ett stort antal, men har ges bara nagra
enkla exempel.

| jonkristaller, t.ex. NaCl, ar alla elektroner mycket starkt bundna till atomerna i kristallen, och
kan i praktiken inte leda elektricitet alls. Andd kan man mata en konduktivitet i dylika kristaller.
Den ar extremt ldg, men nog matbar.

Orsaken till konduktiviteten ar att elektriciteten leds av vakanser! Kristallen har ju alltid en
jamviktskoncentration av vakanser, som ges av ekv. 4, och det ar relativt |att for en vakans att byta
gitterplats med en narliggande atom:
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o+ o+ o+
oL+ o+
o+ s+
+ 1+ o+
o+ o+ o+
I+
b+ o+
+ 1
)
I+
oL+ o+
s+ o+

+ 1+

(a)

o+ 1+ o+
+ o+ o+
o+ o+ o+
+ o+ 0+
I+ 0+
+ 1+ +/ |
o+ 0+ | o+
oo+ o+
b+ b+
+ o0+ o+
I+ o+ 1+

(b)

!
I+

o+ b+ o+
+ 0+ o+
L+ 0+ o+
+ o+ 0+
o+ 0+ o+
oo+ L+
b+ o+
+ 0+ o+
b+ o+ o+

\+l+/

+ 0+

(c

I+ 1+ ) o+
+ 0+ o+
o+ o+ 0+
+ 0+ o+
L+ 0+ o+
+ 0+ 1+
o+ [
+ 1+ o+
I+ 1+ o+
+ o+ o+
L+ 0+ )+

)

| jamvikt ar vakansens rorelse naturligvis i slumpmassig riktning, men dd man i en konduktivitets-
matning lagger ett elfdlt over kristallen, kommer rorelsen av den positivt laddade jonen att ske mest
fordelaktigt i riktningen av elfdltet, och vakansens da i motsatt riktning. Detta kommer att leda till

en svag konduktivitet av kristallen.
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Ett klart bevis pad att konduktiviteten faktiskt sker av vakanser ar att dess temperaturoberoende har

uppmatts att vara proportionell till e /T Vakansernas koncentration var ju just proportionell mot
—1/T |
e .

| jonkristaller har vakanser en annan viktig effekt. De ger namligen farg at kristallen !

Om man namligen betraktar en vakans pa en negativt laddad plats i en jonisk kristall, m&ste man for
att bevara laddningsneutralitet antingen ha orenheter eller interstitiella atomer i narheten, eller en
extra elektron kring vakansen. Att skapa interstitiella atomer i en tatpackad kristall ar relativt svart.
Om man t.ex. hettar upp kristallen maste vakansernas koncentration (4) 6ka, men d3 kan man inte
heller med orenheter balansera vakanskoncentrationen. Det visar sig darfor att det energetiskt mest
fordelaktiga sattet att skapa laddningsneutralitet ar att ha den extra elektronen i narheten. Den kan
t.ex. vara spridd over grannatomerna till vakansen:
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Denna elektron kan anses vara bunden till ett effektivt positivt laddat centrum, och det visar sig att
den kommer att ha ett spektrum av energinivaer. En av dessa nivaer ar ganska brett och ligger i

det synliga ljusets omrade.
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Alltsd kommer nivan att paverka en genomskinlig kristalls absorbtion av stralning, och darmed andra
dess farg! P.g.a detta kallas denna typ av defekter allmant fargcentra (“color centers” ). Den typen
som just diskuterades kallas for F-centret (frdn tyska Farbe) och det dartillhérande energibandet
F-bandet.

De flesta ddelstenars farg ar faktiskt p.g.a. orenheter. T.ex. rent kvarts SiO5 ar helt farglost, men
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med olika orenheter far den farg och kan bli en vardefull adelsten. T.ex. Fe-orenheter gor kvarts till
adelstenarna ametist eller citrin, Ti rosa, osv.

| bilden har rosa kvarts och ametist fran naturen och citrin som en 3delsten.

Det finns flera olika typer av centra. Nagra enkla illustreras i bilden nedan:
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Figure 9 An F, center in KCI: one of the six K" ions
which bind an F center is replaced by another alkali ion,
here Na™.

Figure 10 An M center consists of two adjacent
F centers.

Figure 11 An R center consists of three adjacent F centers; that is, a group of three negative ion
vacancies in a [111] plane of the NaCl structure, with three associated electrons.
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F's-centret innehdller alltsd en orenhet, medan M och R-centret ar helt enkelt en divakans och en

trivakans.

Olika centra har olika spektra, och tillsammans kommer de att ge ett absorptionsspektrum med

flera olika pikar:

4 Absorption

4000 ~ MA)

| jonkristaller existerar ytterligare ett par komplexa elektronkonfigurationer, som har vissa likheter
till defekter trots att de inte ar egentliga fel i atom-konfigurationen Vi namner begreppena har bara
for att ge en ytlig bild av vad det ar fraga om; mer information finns i Ashcroft-Mermin och Kittel.
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Polaroner ar extra elektroner i en kristall, som inte har samband med ndgon extra defekt i dem.
Men de kommer att introducera en deformation av atomerna gittret, och denna deformation (som
kan forstas som en polarisation) kommer att minska dess elektrostatiska energi.

En annu mera subtil “defekt”-typ ar helt enkelt en exciterad elektronniva, som kan rora sig i en
jonkristall. Dessa kallas excitoner.

| metaller kan de fria elektronerna anses bilda ett elektronplasma. En excitation (plasmaoskillation)
| detta plasma kallas en plasmon.

Den kanske teknologiskt allra viktigaste effekten av punktdefekter dr dock den av orenheter i
halvledare, som nastan helt bestammer deras elektriska egenskaper. T.ex. fungerar grundimnen
med tre yttersta elektroner som B och Al i Si som acceptorer, dvs. de kan ta emot en elektron, och
pa mostvarande satt grundamnen med fem yttersta elektroner som P och As i Si som donorer, dvs.
de kan ge en elektron till gittret. Mera om deras inverkan pa de elektriska egenskaperna diskuteras
senare pa kursen. Men har noterar vi att for att orenheterna skall fungera pd onskat siatt som
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donorer eller acceptorer, ar det extremt viktigt att de intar substitutionella platser i kristallen, och
att kristallen annars &r av bra kvalitet (har lite intrinsiska defekter).
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3.5. Dislokationer

[Kittel 20]

Den allmannaste typen av linjedefekter ar dislokationer. De enklaste dislokationerna kan férstds med
att tanka sig att man satter eller tar bort plan av atomer i en kristall, eller vrider delar av kristallen
i forhallande till andra.

Namnet kommer frdn att en dislokation produceras om man “dislokerar” en del av en kristall i

forhallande till en annan. Sjilva dislokationen ar defekten dar dislokationen bérjar eller slutar.

Betrakta t.ex. foljande vridning (dven kallat skjuv, “shear”) av kristallplan:
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Shear strai
= x/d

(a) ar den perfekta strukturen. Vid fall (b) &r kristallen klart deformerad, men i (c) &r det lokala
atomarrangemanget igen samma som i det ursprungliga gittret, och kristallen kan anses vara i
jamvikt igen.
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Men om man nu vrider enbart en del av en kristall, kommer det att bildas 1-dimensionella defekter
vid den punkt dar atomerna just haller pd att forflyttas i forhdllande till varann. De tvd enklaste
satten att gora denna operation ar féljande:

Direction of
dislocation
motion

Dislocation
line

——p (direction of slip)

(a) (b)
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| fall (a) har man bildat en s.k. egg-dislokation ( “edge dislocation”) Har har man alltsa ett extra
atomplan i en del av kristallen, som slutar abrupt, vid en “egg’:

Man noterar att atomstrukturen ar starkt forvriden just dar det ena atomplanet slutar, men nastan
perfekt lite langre bort frdn den. Sjidlva dislokationen definieras att existera just dar som planet
slutar, och bildar alltsd en linje som foljer planets riktning. Man ser ocksd att det nu ar Iatt att
flytta dislokationen vidare genom att |Idta atomplanen glida bredvid varann just vid dislokationen:
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Den andra huvudtypen av dislokation, skruvdislokationen (“screw dislokation™) kan man forstd om
man tanker sig att man skulle skara med en kniv genom halva kristallen, och sedan vrida en del i

forhallande till den andra:
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Namnet skruvdislokation kommer av att om man nu féljer atomplanen just kring dislokationen, och
gar over fran ett plan till ett annat en gdng per varv, ror man sig langs med en spiral.

Helt allmant behover en dislokation ingalunda borja eller sluta vid en yta. Som ett tanke-experiment
kan man skapa en allman dislokation pa foljande satt:
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Valj en godtycklig yta i kristallen. Ta nu materialet pd ena sidan kristallen, och forflytta den med

ett avstand b . Fyll sedan i det tomrum som skapades med nya atomer, eller ifall b ar negativ, ta
bort material som overlappar.

Ett enkelt exempel pd operationen i 2D illustreras har:
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Vektorn b ar Burgers vektor. Notera att kristallen langt borta frdn skarningsytan alltid ar perfekt
med undantag av en svag distortion (har i bilden verkar distortionen alldeles for stor p.g.a det lilla
antalet atomer; verkliga dislokationer ar oftast flera storleksordningar storre).

Om det tomrum som skapas fylls pd det sattet att kristallstrukturen vid skarningsytan forblir perfekt

Fasta tillstandets fysik, Kai Nordlund 2017 4d 4P PP»r X 46



(som i den senare bilden), har man skapat en perfekt dislokation lings med ringen som omger
ytan. | annat fall talar man om partiella dislokationer. P.g.a. att det uppenbart ar energetiskt
mest fordelaktigt att skapa perfekt kristall, ar perfekta dislokationer de vanligaste och teknologiskt

viktigaste.

For en allman perfekt dislokation kan man lista ut Burgers vektor med féljande operation. Betrakta
forst ett perfekt omrade i kristallen. Rita vektorer som foljer atomplan sd att de bildar en stingd
kurva, och lagg i minnet hur manga steg frdn en atom till en annan du rérde dig i en viss riktning.

Gor sedan samma steg kring dislokationen, s3 langt borta frdn den att atom-omgivningen ar praktiskt
taget perfekt. Nu kommer kurvan inte langre att vara stangd. Vektorn som nu kravs for att stinga

kurvan dr b (dess tecken ar godtyckligt).
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For en egg-dislokation ar Burgers vektor vinkelrat mot dislokationen, medan den ar parallell med en
skruvdislokation. Om Burgers vektor-konstruktionen ger b =0 ar det inte frdga om en dislokation.
T.ex. en rad av vakanser ar inte en dislokation.

| praktiken ar de flesta dkta dislokationer blandade dislokationer som har bdde egg- och skruv-
karaktar vid olika segment. Deras storlek kan variera frdn nagra nanometer till makroskopiska
langder. Har ar ett exempel pd ndgra dislokationer i en Al-Mg-legering som har bildats med snabb
nedkylning [Kittel].
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Moderna datorsimuleringar visar ocksd att bestralade material kan ha komplicerade blandade
dislokationsnatverk. Exemplet nedan ar olika dislokationer som bildats i Ni under [ang bestrdlning
(detaljerna &r inte viktiga for denna kurs):
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14

Frank-partiell
dislokation

Radningsfel
omgivna av
partiella
dislokationer 4

Radningsfel-

tetraderé

[E. Levo, F. Granberg, C. Fridlund, K. Nordlund, F. Djurabekova, submitted for publikation (2016)]

Dislokationer har ett viktigt samband med metallers hardhet och héllfasthetslara, som vi kommer
att behandla litet senare pa kursen.
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3.5.1. Sma-vinkels korngranser

Med hjalp av dislokationer kan man ocksd férstd sma-vinkels korngranser. | vanstra bilden nedan
visas atomplan vid en korngrins. De tre atomplanen som slutar/bérjar vid korngransen kan forstas

som egg-dislokationer.

Bilden till hoger visar en verklig korngrans, dar de individuella atomerna ar synliga. De vita cirklarna
visar atomkolumners platser, och vektorerna Burger's vektor for dislokationerna.
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3.5.2. Radningsfel (stacking faults)

En viktig typ av tvddimensionella defekter ar s.k. “stacking faults”, radningsfel. Vi pdminner oss
om att en FCC-kristall kan bildas genom att placera tatt packade atomplan pa varandra i ordningen
ABCABCABC, och en HCP-kristall med packning av identiska plan i ordningen ABABAB. Nu ar
omgivningen av narmaste grannatomer den samma i de bdda fallena, och energiskillnaden alltsa
ganska litet. Darfor ar det inte 6verraskande att man kan bilda en plandr defekt latt genom att
andra pa packningsordningen i kristallen, sa lange inte tva likadana plan hamnar bredvid varann.

T.ex. i FCC-gittret kan man andra
ABCABCABC

till

ABCABACABC

dar alltsd ett extra A-plan laggts in. Detta extra plan kan stricka sig enda till ytan av kristallen,
men ofta har de begransad rackvidd. | sd fall kan de anses utgora en planar defekt som begransas
av en partiell dislokation.
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|.o.m. att diamantstrukturen kan anses vara tva interpenetrerande FCC-gitter, kan man géra samma
operation i kisel, forutsatt att man skapar tva extra atomplan i staller for en:

AaBbCcAaBbCcAaBbCc
till
AaBbCcAaBbAaCcAaBbCc

En sddan defekt ser ut pa foljande satt, fore man relaxerat atomerna:
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Efter relaxation kan ett stackningsfel t.ex. se foljande ut (denna bild ar sett uppifran):

55
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[For den som behover kannedom om dislokationer i sitt arbete, I6nar det sig att kdpa boken Hirth and Lothe: Theory of dislocations, som &r

en mycket trevlig bok att ldsa, men samtidigt ocksa den kanoniska referensen i omradet]
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3.6. Exempel pa teknologisk tillaimpning

Ett exempel pd var kinnedom om defekttyper behdvs ar tillverkningen av datorchips. Bara vid den
enkla processen diar man implanterar t.ex. B i kisel for att fa de onskade elektriska egenskaperna,
uppstar s.g.s alla ovannamnda defekttyper, och nagra till. P.g.a. att forstdelse om dessa processer
ar nodvandig for att kunna tillverka nasta generations chips pagar det intensiv forskning kring dessa
defekters egenskaper.

Har foljer en (forenklad) bild &ver vilka defekter som skapas och forintas bara under en enda
bor-implantering och darpafoljande upphettning.
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1. Implantering av B, borjan

» | det forsta skedet
av implantering ska-
pas punktdefekter
och smé klustrar i
gittret 1ang ifran
varandra

-

wé y
A

é"p\ﬁr—v‘“‘

Si-skiva

2. Implantering av B, efter en tid

« Efter en langre
implantering har
man skapat sa
mycket defekter att
de borjar over-
lappa Dessadefek-
ter ar stora och
komplicerade
defektklustrar.

3. Implantering av B, till slut

» Da defektkoncent-
rationen blivit til-
Iracklligt stort,
kollapsar gittreti en
helt amorf fas i det
omradet dit B trangt
in.
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4. Reparering av skador med upphettning, skede 1

» For att kretsen
skulle fungera,
maste man aterkris-
talliseradet amorfa
omrédet. Detta gors
nufortiden benom
att hetta upp till ung.
1000 °C. Men detta
sker stegvis. Forst
bildas framst 311-
defekter som &r lin-
jeformiga interstitial-
agglomerat

5. Reparering av skador med upphettning, skede 2

+ Efter mer upphett-
ning “evaporerar”
de interstitiella ato-
merna i 311-defek-
terna En del
forsvinner till ytan
(good business),
andra bildar rad-
ningsdefekter (bad

business). Si-skiva

6. Reparering av skador med upphettning, skede 3

« Efter annu mera
upphettning glider
radningsfelena till
en perfekt gitter-
konstruktion, sa
kvar blir bara per-
fekta dislokations-
slingor. Dessa
paverkar slutligen
kislets elektriska
egenskaper s lite
att man kan fa
chippet att fungeral
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Vad har du atminstone lart dig i detta kapitel?

e Du kanner till huvudklassificeringen av defekter enligt dimensionalitet.

e Du kanner till klassificeringen av de vanligaste punktdefekterna i kristaller.

e Du kan harleda enkla punktdefekters termodynamik.

e Du forstar egg- och skruvdislokationens struktur och begreppet Burgers vektor.
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