DEFAUTS ET STRUCTURE CRISTALLINE

Par structure cristalline on entend l’arrangement des atomes dans un cristal. Un cristal se compose d’atomes (ion) répartis suivant une succession déterminée qui se reproduit périodiquement dans les trois directions.
Dans les cristaux, l’arrangement des atomes est défini non seulement par l’ordre à courte distance, mais aussi l’ordre à long distance.
Un réseau cristallin est un réseau spatial imaginaire ayant pour les nœuds les atomes (ions) constitutifs du métal (corps cristallin solide).
Les gros traits visualisent le  plus petit parallélépipède dont la translation dans l’espace suivant trois axes permet de construire le réseau ou le cristal tout entier. Le volume minimal d’un cristal qui permet de juger de la structure atomique du volume tout entier s’appelle maille cristalline élémentaire.
Les réseaux cristallins dont une maille élémentaire ne compte qu’un atome sont dits simples. Lorsqu’une maille compte plus qu’un atome, on dit que le réseau est complexe. Les réseaux complexes peuvent être considérés comme un ensemble de plusieurs réseaux simples. Le nombre de ces derniers est égal au nombre d’atomes que contient un réseau complexe.
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Figure 1: Les 14 réseaux de Bravais des matériaux cristallins.

Le réseau de la majorité des métaux utilisés dans l’industrie s’établit d’après un des systèmes suivants à symétrie élevée et à empilement compact des atomes : cubique centré, cubique à face centrées et hexagonal.
Les éléments qui suivent  ont la structure cubique centrée les atomes occupent les sommets du cube et un au centre: Rb, K, Na, Li, Ti, Tl, Zr, Ta, W, V, Fe, Cr, Nb, Ba etc…
Dans un réseau cubique à faces centrées les atomes se disposent aux sommets du cube et au centre de chaque face. C’est le type de réseau des métaux : Ca , Ce, Sr, Th, Pb, Sc, Ni, Ag, Au, Pd, Pt, Rh, Ir, Fe, Cu, Co, etc…
Un réseau hexagonal est composé d’atomes placés aux sommets et au centre des bases hexagonales du prisme ; trois atomes se trouvent dans le plan médian du prisme. Cet empilement est caractéristique des métaux : Hf , Mg, Ti , Cd, Re, Os, Ru, Zn, Co , Be, Ca , V, La , Tl , Zr , etc..
Enfin certains métaux ont un réseau tétragonal : Sn , In.
Tout cristal réel comporte toujours des défauts ou imperfections de structure. Suivant les caractéristiques géométriques, les défauts de structure peuvent être  ponctuels ( de dimension nulle), linéaires  ( à une dimension) de surface (à deux dimensions) et volumique (à trois dimensions).
A-Les défauts ponctuels : ont les dimensions ne dépassent pas quelques diamètre atomiques. Parmi ces défauts il y a :
1) Les lacunes ou trous (défauts de Shottky) : c'est-à-dire les nœuds privés d’atomes.
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Figure 2 : Défaut de Shottky

Le plus souvent les lacunes se forment lorsque l’atome d’un nœud passe à la surface ou s’échappe de la surface par évaporation mesure que la température augment la concentration de lacune augmente. L’échauffement n’es pas le seul  mode de production des lacunes, ces dernières peuvent se former aussi l’action  d’une déformation plastique  ou de l’irradiation d’un métal par les atomes ou les particules de hautes énergies dans un cyclotron ou une pile nucléaire.

2) Atomes interstitiels (défauts de Frenkel) : ce sont les défauts dus au passage de l’atome d’un nœud dans un interstice.
3)  
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Figure 3: défaut de Frenkel
Dans  les réseaux à empilement compact caractéristiques de la plupart des métaux, l’énergie de  formation des interstitiels est de plusieurs fois supérieure à celle de la formation des lacunes thermiques. C’est pourquoi dans les métaux la production des interstitiels est rendue très difficile et les défauts ponctuels principaux de leurs cristaux sont les lacunes thermiques.
Les défauts ponctuels des métaux cristallins sont dus également à l’insertion des atomes d’impuretés qui, généralement, existent même dans le plus pur des métaux.
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Figure 4 : Structure cubique centrée (a-1) avec les sites interstitiels tétraédriques (2) et octaédriques (3).
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Figure 5 : Structure cubique à faces centrées (b-1) avec les sites interstitiels tétraédriques (2) et octaédriques (3).

Dans les réseaux à empilement compact, le déplacement des atomes voisins autour des interstitiels est sensiblement plus grand qu’autour des lacunes.
Les défauts ponctuels de Shottky et Frenkel influent sur certaines propriétés  physiques (conductivité électriques, propriétés magnétiques, ect…) et les transformations de phase des métaux et alliages.

B- Défauts linéaires : ils sont petits dans le sens de deux dimensions et étendus dans celui de la troisième. Ce défaut s’appelle dislocations. Le réseau cristallin à dislocation coin est représenté ci-dessous (figure 4 –a):
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Figure 4 : schéma d’une dislocation coin (a) et une dislocation vis (b)
	
1-Une dislocation coin est une perturbation locale du réseau cristallin due à la présence d’un demi-plan atomique (en trop) perpendiculaire au plan de la figure.
Le mode le plus simple et le plus direct de la formation des dislocations dans un cristal est le glissement  (figure4). Au dessus de la ligne de dislocation les atomes se rapprochent les uns des autres et au dessous ils s’en écartent.
Si le demi plan se trouve dans la partie supérieure du cristal la dislocation est dite positive  et notée   ; s’il se trouve dans la partie inférieure, on dit que la dislocation est négative et on la note T. la différence entre ces deux modes de dislocations est purement conventionnelle ; si on tourne le cristal, la dislocation positive devient négative, et inversement. Le signe des dislocations présente de l’intérêt pour l’analyse de leur interaction.
En plus des dislocations coin, il y a encore les dislocations vis  (voir figure 4–b). 
2-Une dislocation vis, tout comme une dislocation coin, est constituée par le glissement partiel du cristal suivant le plan Q. la différence d’une dislocation coin, une dislocation vis et le vecteur de Burgers sont parallèles.
Si une dislocation vis est formée par le mouvement dans le sens des aiguilles d’une montre on dit que c’est une dislocation à droite. Si elle  formée par un mouvement dans le sens opposé, on l’appelle dislocation gauche.
Autour des dislocations, sur quelques distances interatomiques, apparaissent des perturbations du réseau. Leur énergie est l’une des caractéristiques le plus importantes des dislocations quel que soit le type de ces dernières. L’évaluation de cette perturbation est donnée par le vecteur de Burgers.
Le vecteur de Burgers permet de trouver les forces nécessaires pour la progression de la dislocation, la force de l’interaction et l’énergie des dislocations etc…
Les dislocations apparaissent au cours de cristallisation des métaux (lors de l’agglomération des grains et des blocs de grains) à partir de groupes de lacunes, ainsi que pendant la déformation plastique et les transformations de phases.les dislocations ont une caractéristique très importante qui est la densité. C’est le terme qui traduit la longueur totale de la dislocation l(cm) par unité de volume (cm3) du métal. La dimension de la densité est cm-2 :   = l / V    (cm-2).
Expérimentalement on calcule la densité des dislocations par le nombre d’émergence des dislocations qui passent par unité de surface d’une coupe métallographique.
Une propriété importante  des dislocations est qu’elles attirent dans leur zone des atomes étrangers, c’est pourquoi dans la zone des dislocations, les impuretés forment une atmosphère d’atomes étrangers (atmosphère de Cottrell)
3-Effet des dislocations 
Ce sont les dislocations qui permettent la déformation plastique. Sans ces glissements progressifs et localisés, il serait impossible de cisailler un cristal sans le rompre. La déformation plastique se fait donc systématiquement par cisaillement d'un cristal.
Les distorsions élastiques que créent les dislocations permettent à des atomes de se loger : il y a plus de place. Les dislocations sont donc des « pièges » à défauts ponctuels. Ce sont aussi des « courts-circuits de diffusion » : la diffusion des atomes est plus rapide le long des dislocations (le chemin est libre) que dans la masse du cristal.
Les défauts ponctuels étant liés aux dislocations, ils vont aussi gêner leur déplacement, les épingler. Le phénomène d'épinglage explique le durcissement des cristaux par les atomes étrangers (impuretés ou éléments d'alliage) ; un métal pur est en général plus malléable et plus mou qu'un alliage du même métal.
Par ailleurs, les dislocations vont se gêner mutuellement. cela explique l'écrouissage : la déformation plastique crée des dislocations, et ces dislocations se bloquent les unes les autres, provoquant un durcissement.
Si l’on chauffe modérément un métal, cela rend les atomes plus mobiles, ce qui permet l'élimination des dislocations. C'est le principe du « recuit » qui annule l'écrouissage. par exemple, le cuivre utilisé pour la plomberie est vendu en deux qualités :
· écroui : il est brut de fabrication, donc moins cher, mais difficilement cintrable ;
· recuit : il a subi un traitement thermique, donc est plus cher, mais peut se cintrer.
C) Défauts surfaciques :
 
1-Joints de grain
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Figure 5 : structure de l’Acier galvanisé

La matière est en général composée de plusieurs cristaux ; elle est dite « polycristalline ». On voit bien cela lorsque l’on regarde une pièce d'acier galvanisée : les cristaux de zinc déposés sur l'acier diffusent la lumière différemment ce qui donne des différences de teintes. Ces cristaux font quelques millimètres à quelques centimètres.
Les cristaux de l'acier, quant à eux, sont de l’ordre de la dizaine de micromètre (10-100 μm).
La frontière entre les cristaux est appelée « joint de grain » (grain boundary). C'est une surface, donc un défaut de dimension 2.
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Figure 6 : Désorientation entre les cristaux

Dans un matériau homogène, deux cristaux voisin ont le même réseau cristallin, mais orienté différemment. Le joint de grain est donc une frontière de désorientation.
Le joint de grain est une « fine tranche » dans laquelle les atomes restent organisés, mais de sorte à adapter la désorientation. L’épaisseur de cette paroi est très petite devant les dimensions du cristal.
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Figure 7 : Vue des  joints de grain au microscope optique

2-Effets des joints de grain
 
[image: https://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/thumb/2/28/Intergranular_corrosion.JPG/220px-Intergranular_corrosion.JPG]

Corrosion inter-granulaire : l'environnement attaque préférentiellement au niveau des joints de grain.
Les cristaux se raccordent aux joints de grain. Il y a donc « plus de place » au niveau d'un joint de grain, en raison des différences des réseaux, que dans le cristal. De fait, on a des propriétés communes avec les dislocations :
· les atomes étrangers s'y logent préférentiellement (ségrégation) ;
· le déplacement des atomes dans les joints de grain est plus rapide ; ce sont des courts-circuits de diffusion.
Les joints de grain peuvent être une zone de fragilité (rupture dite « inter- granulaire »). En particulier, la ségrégation de certains atomes comme le phosphore et le soufre peut fragiliser les joints de grain. Par ailleurs, de même que les joints de grain sont attaqués préférentiellement par les acides, ils peuvent subir une corrosion plus importante que le reste du cristal (corrosion inter-granulaire).
Les joints de grain bloquent les dislocations : en effet, si une dislocation veut « franchir » le joint de grain, elle doit changer de direction de glissement et de plan de glissement. Plus un matériau a de joints de grain, donc plus les cristaux sont petits, plus la limité élastique et la dureté sont élevées (loi de E. O. HALL et N. J. PETCH).
Enfin, à haute température, les joints de grain peuvent glisser, ce qui provoque du fluage (creeping en anglais »).
D) Défauts volumiques

Les imperfections volumiques peuvent être des précipités, des bulles de gaz (provoqués par irradiation ou par le processus d’élaboration), des micro-vides (crées par irradiation) ou des défauts ponctuels groupés.ces défauts peuvent avoir un effet marqué sur les propriétés mécaniques à cause de l’interaction avec les dislocations.la formation des bulles de gaz est souvent observée quand un métal est bombardé par des ions de gaz rares ou par des particules élémentaires. Ces atomes étrangers peuvent être introduits aussi bien par irradiation et réactions nucléaires que par fusion en métallurgie.

1-Pores
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Micrographie électronique montrant la présence de pores sous une couche d'oxyde écaillée
Un pore est une cavité. Elle est vide ou remplie de gaz.
2-Précipités
Les précipités sont des cristaux de nature différente de l'environnement, à la manière des amandes dans le nougat. Ils résultent d'un regroupement (condensation) d'atomes étrangers.
Par exemple, dans l'acier, le carbone peut se concentrer et former avec le fer précipité de carbures de fer.
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Granite
Certaines roches ne sont faites que de précipités, dans le sens où il n'y a pas de « cristal majoritaire ». C'est le cas par exemple du granite, où l’on voit trois types de grains en proportion relativement égaux : quartz, mica, feldspaths.
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