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Proc je tvrdost krystall zavisla na jejich orientaci?

Nedavno uméle pfipravené krystaly ReB2 a osmia OsB2 jsou dostate¢né tvrdé, aby se jimi
poskrabal i povrch diamantu. Tuto velkou tvrdost, supertvrdost, vSak projevuji pouze v
nékterych smérech, pfi jiné orientaci krystalu je jejich tvrdost mnohem mensi. Tuto neobvyklou
vlastnost objasfiuje teorie Antonina Siminka z Fyzikalniho Gstavu AV CR v &lanku
publikovaném v Rapid Communications srpnového Cisla ¢asopisu Physical Review B. Pomérné
jednoducha teorie muze pomoci pfi vyhledavani dalSich novych supertvrdych materialu.

Tvrdost a pruznost materialu jsou odlisné veliCiny
popisujici vlastnosti pevné latky. Pruznost popisuje
odpor materialu pfi takovém stlaovani &i roztahovani
latky, pfi kterém se po uvolnéni plsobicich sil material
vrati zpét do plvodniho tvaru podobné jako pruzina po
svém roztazeni nebo stlaCeni. Naproti tomu tvrdost je
veli¢ina, ktera popisuje nevratnou zménu plvodniho
tvaru, jeho odpor v0O&i poskozeni zplsobeném z
mikroskopického pohledu posunutim atomu latky do
jinych stabilnich poloh. Tvrdost krystalu se méFi pomoci
zatim nejtvrdSi zndmé latky, krystalkem diamantu a je
experimentalné uréena pomérem velikosti sily, kterou
diamantovym hrotem plsobime na povrch latky a
velikosti ploSného poskozeni povrchu méfeného vzorku.

Od roku 2005 jsou na svété uméle pfipravovany latky s
velkou tvrdosti mezi néz patfi také diboridy téZkych
tranzitivnich kovu, diborid rhenia ReB2 a osmia OsB2.
Tvrdost téchto krystalt se pfiblizuje tvrdosti diamantu,
jejich vyhodou ovSem je, Ze ve srovnani s diamantem
neni pfi jejich vyrob& zapotfebi tak vysokych teplot a
tlakd a lze je vyuzivat i tam, kde diamant pouZit nelze. Pozoruhodnou vlastnosti téchto
diboridovych krystalt ovSem je, Ze jejich tvrdost velice zalezi na orientaci jejich krystall vaci
pusobicim silam. Krystaly tedy projevuji velmi silnou anizotropii tvrdosti jejiz pochopeni dosud
chybélo.
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Zavislost tvrdosti na orientaci krystalu tj. anizotropii tvrdosti poprvé objasfiuje teorie Antonina
Simunka z Fyzikalniho Gstavu AV CR ve vy$e zminéném ¢&lanku. Uz ve svych pfedchozich &lancich z
let 2006 a 2007 autor prezentoval metody, které umozfiovaly vypocty tvrdosti krystald, a to dokonce z
prvnich principli. Druhym zcela neoekavanym poznatkem odporujicim dosavadnim nazorim na
mikroskopické chapani tvrdosti byl vysledek prokazujici, ze vétsi koordinaéni Cislo tj. vétsi pocet
nejblizSich atoml ve vazbé zplsobuje mensi tvrdost nez v pfipadé latek s niz§im koordinacnim
Cislem. V metodach z let 2006 a 2007 vSak byly vSechny meziatomové vazby v krystalu zapocteny
bez ohledu na jejich smérovanost. Dllezitost smérovanosti vazeb sice byla zfejma jiz tehdy, nebylo
vSak jasné, jak tento fakt a efekt orientace krystalu v(i¢i vnéjSimu tlaku popsat.

Inspiraci k fe$eni problému smérovanosti pfinesl A. Simdnkovi &lanek v éasopisu Science Vol.321 z
¢ervence minulého roku. Autofi ¢lanku Lee, Wei, Kysar a Hone z Columbia University NY, USA, méfili
elastické vlastnost grafenu a zjistili, Ze grafen je nejpevnéjsi latkou, ktera byla doposud zméfena.
Grafen je z atomového pohledu dvourozmérny krystal uhlikovych atom(, atomy vytvareji rovinné,
vzajemné propojené Sestithelniky, takze kazdy atom ma pouze tfi nejblizSi sousedy. Podobné jako
mydlovou bublinu, Ize také grafenovou membranu prohybat silou kolmou k membrané a méfit prihyb
v zavislosti na sile az k pfekroCeni elasticity a protrzeni membrany, pretrzeni meziatomovych sil. P¥i
tomto expertimentu jsou meziatomové sily natahovany vnéjsi silou, ktera je kolma ke sméru sil
meziatomovych tj. podobné jako je tomu pfi namahani trampoliny vahou sportovce. Meziatomové
vazby kolmé k plsobeni vnéjsi sily — a jiné meziatomové vazby grafen nema — tedy ur€uji pevnost
grafenové membrany. Nabizi se zde domnénka, Ze i pfi stlatovani normalniho, trojrozmérného
materialu, mohou mit pfi jeho poruSovani struktury tvrdomérem vétsi vyznam vazby mezi atomy,
které jsou spiSe kolmé ke sméru tlaku a jsou tlakem napinany nez vazby, které jsou se smérem tlaku
rovnobézné a stlatovany. | kdyz dosavadni nazor o tvrdosti vychazel z pfedstavy, Ze tvrdost urluje
odpor atomu vuci zkracovani meziatomovych vzdalenosti vnéjSim tlakem, ukazalo se, ze zdravy
selsky rozum opét selhal.

Prvoprincipelni metoda prezentovana v ¢lanku, ve které je pfi vypoltu tvrdosti dana vétsi vaha
vazbam pficnym nez vazbam podélnym ke sméru tlaku, velmi dobfe kvantitativné urcila tvrdost nejen
zkoumanych diboridd. Vypocty tvrdosti jsou ve velmi dobrém souhlasu s naméfenymi hodnotami a
objasniuji pfi€inu anizotropie tvrdosti latek. Jsou to nikoliv podélné ale pficné meziatomové vazby ke
sméru vnéjsi sily, které jsou rozhodujici pro velikost tvrdosti z daného sméru. U diborid(i ReB2 a
OsB2 je nejvétsi tvrdost ve sméru kolmém na vrstvy, ve kterych jsou silné vazby mezi atomy boru,
které tak urcujici nejen velikost ale také smér, ve kterém je tvrdost téchto krystall nejvétsi.

Spoluobjevitel tvrdosti diboridi tranzitivnich kovl Richard Kaner z Kalifornské university v Los
Angeles k srpnovému ¢&lanku v Physical Review B 80, 060103(R) (2009) poznamenal: ,Na tomto
Clanku je hezké to, Ze umoZriuje vypocty, kterymi Ize sledovat tvrdost krystalu z libovolného sméru.
Je totiz velice obtizné mérit tvrdost v riznych smérech.”

RNDr. Antonin Simtinek, CSc., Fyzikalniho ustavu AV CR, v. v. i.
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