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2 S C IEN C E IN C H IN A ( S e r i e s B ) A P r i l 2 0 0 1

C o o r d i n a t io n P o ly h e d r o n g r o w t h m e c h a n i s m m o d e l a n d

g r o w t h h a b i t o f c r y s t a l s

L l W e n iu n (李乡文军 )
,

S H I Ewr e i (施尔畏 )
,

C H E N Z h iz h a n (陈之战 )

& Y IN Z h iw e n (殷之文 )

S h a n g h a j In s t } tu te o f C e ra m je s
,

C h jn e s e A e a d e m y o f S e je n e e s
,

S h a n g h a 一2 0 18 0 0
,

C h jn a

C o r r e s P o n d e n e e s h o u ld b e a d d r e s s e d to L i W e n j u n ( e m a il: w e n ju n l i@ s o n le
.

n e t
,

e n )

R e e e 一v e d N o v e m b e r 2 2
,

2 0 0 0

A b s t r a e t A n e w g r o w t h m e C h a n is m m o d e l
,

e o o r d i n a t io n P o lyh e d ro n g r o wt h m e e h a n i s m m o d e l
,

15

in t r o d u e e d f ro m th e a n g le o f t h e e o o r d in a t io n o f a n io n a n d e a t io n t o e a e h o t h e r a t t h e in t e rt a e e It

15 P o in t e d o u t t h a t t h e fo r e e d r iv i n g th e g r o w t h u n it to e n t e r th e e ry s t a l la t t ie e 15 t h e e le e t r o s t a t ie

a t t r a e tio n f o re e b e t w e e n io n s
,

w h o s e r e la t iv e s iz e e a n b e a PP r o x im a t e ly m e a s u r e d b y t h e e le c t r o
-

s t a t ie b o n d s t r e n g t h ( E B S ) th a t r e a e h e s a n e a r e s t n e ig h b o r a n io n (o r e a tio n ) in t h e P a r e n t Ph a s e

f ro m a e a t io n (o r a n io n ) a t th e in t e rf a e e
.

T h e g r o wt h h a b it s o f N a C I
,

Z n S
,

C a F : a n d C s l e r y s t a ls a r e

d is e u s s e d
,

a n d a n e w g r o wt h h a b it r u le 15 P r o P o s e d a s fo llo w s
.

W h e n t h e g r o wt h r a t e o f a e r y s ta l 15

d e t e rm i n e d b y t h e s t e P g e n e ar tio n r a t e
,

t h e g r o w t h h a b it o f t h is e yr s ta l 15 er la t e d t o t h e e o o dr in a
-

t io n n u m b e r o f t h e io n w it h t h e s m a lle s t e o o r d i n a t io n r a t e a t t h e in t e fr a e e o f v a r io u s e yr s t a l f a c e s
.

T h e s m a lle r th e e o o r d i n a t io n n u m b e r o f t h e io n a t t h e in te fr a e e
,

t h e f a s t e r th e g r o w th r a t e o f c o r
-

r e s P o n d i n g e yr s t a l f a e e
.

W h e n th e g r o wt h o f a e r y s t a f d e P e n d s o n t h e s t e P m o v e m e n t ra t e
,

t h e

g ro w t h h a b it o f t h is e r y s t a l 15 r e la t e d t o t h e d e n s iyt o f t h e io n w it h t h e s m a lle s t e o o r d i n a t io n r a te a t

t h e in t e fr a e e o f v a r io u s c r y s t a l f a e e s
.

T h e s m a lle r th e d e n s it ie s o f t h e io n a t t h e in t e rt a e e 15

fa s t e r t h e g r o wt h r a te o f e o r r e s P o n d in g e yr s ta l f a e e w i}} b e
.

K e y w o r d s : g or w th m ec h a n i s m
,
g or w th h a b i t

,
h y d r o th e r m a l m e t h o d

·

T h e g r o w ht h ab i t o f a e yr s t a l r e fe r s t o a e r y s t a l l i n e
fo mr

t h a t o ft e n o e e u r s u n d e r e e rt a i n

,

t h e

CO n -

d i t i o n s ,

w h i e h e a n d a te b a c k t o t h e tim e o f s te n o l l ]
.

H o w e v e r, n o w, th e er aer
s ti l z a l o t o f而

n e r -

a l o g i s t s l Z一 4 ] e n g a g e d i n th i s er a l m b e e a u s e th e g or w th fo mr
e o n ta i n s a 梦 e a t d e a l o f i n fo mr

a ti o n

th a t h e l Ps u s u n d er s ta n d th e

训
c r o c o s

而
e gr o w ht m e c h an i s m o f a c yr s t a l

.

Th e th e o r i e s e o n e e nr i n g

e尽 s ta l g r o w ht h曲 i t m a i n l y i n c l u d e t h e B F D H Ia w [s j a n d t h e P B e ht e o r y t6 1
.

x n r e c e n t y e ar s ,

ht e

比
o v e ht e o r i e s [7

,

8 ] h a v e m a d e a e e rt a i n p r o g r e s s ,

b u t ht e y s t i l l e a n n o t e

ffe
e t i v e l y p r e d i e t ht e g r o w ht

h ab i t o f s o

me
e yr

s t a l s a n d ht e h ab i t c h an g e in e r y s t a l s u n d e r d i ffe
r e n t g r o w th e o n d i t i o n s

.

T h e

m a i n r e a s o n 15 ht a t t h e s e ht e o r i e s ar e e s t ab l i sh e d o n th e b a s i s o f ht e s t ur e t u r e s o f v
iar

o u s e r y s t a l

af c e s ,

i g n o r i n g t h e e

ffe
e t o f g r o w t h c o n d i t i o n s

.

T h e g r o w t h h a b i t 15 an
o v e r a l l er s u l t o f th e g or w t h

Por
e e s s o f a c yr s t a l

,

w h ic h 15 d e t e mr i n e d b y t h e r e l a ti v e g r o w th r a t e o f v a ir o u s e
yr

s t al af c e s
.

5 0 ,

t o

d i s e lo s e t h e r e l a t i o n s h iP b e t w e e n ht e g r o w ht h ab i t o f a c r y s t a l a n d i t s s

utr
c t u r e , o n e sh o u l d if r s t

s ut d y ht e g r o w ht me
e h a n i sm o f th e c r y s t a l r at h e r ht a n th e s t ur

e tu r e o f ht e c r y s t a l
·

T h e g r o w ht o f a e
yr

s t a l 15 a e o l l l Pl e x P r o c e s s w h i e h i n v o l v e s ht e s te P g e n e r a t i o n ,

t h e s t e P

m o v e m e n t a n d ht e
m

a s s tr a n s允 r
.

T h e ht e o巧 [g J e o n e e nr i n g g r o w t h me
e h a n i sm o f c r y s t a l s m a i n l y

i n e l u d e s tw o 一 d ime
n s i o n al n u e l e a it o n

mo d e l a n d s P i r a l g r o w t h m o d e l
.

iW t h ht e i l l l P r o v e m e n t o f
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.

4 4

也 e t e st in gt o ol l l o
,

11 )
,

w e ar e
比xe t o

iur
e e lt y ob

s

ver
e ht e

mo
v e

me nt o f mo
n o s t叩

5 i n a u n i t e e l l

h e i g h t o n t h e m o n o c yr s t a l l i n e t e rr a c e s o f r e c o n s

trU e t e d s u

afr
c e s

an d i n ht e v i e i n i t y o f s te P s o f

w e l l
一

cyr
s t all ine

e yr s t al
.

B u t u n ti l no w
,

no
s

etP g e

ner at i o n

me
e ham

sm mo de l h a s b e e n a d v a n e e d o n

t h e m o l e e u lar l e v e l
,

an d ht e r e a e t i o n m e e h an i s m o f g r o w ht u n i t a t t h e i n t e afr
e e 15 n o t e l e .ar 5 0 i t 15

d i iff
e u l t ot e s t ab l i s h het elr iat o n s ih P b e t w ee n

het g r o w ht h ab i t o f a e yr s t al an d i t s i n t e r f a c e s
utr

e
-

t u er i n t emr
s o f ht e tr a d i ti o n a l g r o w t h me

e h a n i s m mo d e l s
.

hT
e a im o f t h i s P ap e r 15 t o m ak

e e le ar

iht
s r e l at i o n sh iP t h r o u g h s t u d y i n g t h e gr

o w ht me
e h ian

s m o f c
yr

s t al s o n ht e

aot 而
e o r i o n i e l e v e l

fr o m ht e
an g l e o f e

yr s t a l l i n e e h e而 s ytr
.

1 C o o r d i n a it o n P o l yh e d or n g or w ht m e e h a n i s m m o d el

oT d i s e l o s e ht e gr o w t h me
e h an i s m

o f a e yr s t a l o n ht e a t o面 e o r i o n i e l e v e l
,

P e o P l e h a v e i n
-

v e s it g aet d ht e s
trU

e fu er o f me l t o r s o l u it o n a t ht e t e m P e r a t u r e d o
m ia n b e fo er s o h d i if c a t i o n b y

me
a n s o f I R 〔12 ] , R a m an [ 13

,

1 4 ]
,

n e u tr o n d i价
a e t i o n 〔1 5 ] , e t e

.

I t w a s 允u n d ht a t w iht t h e d e c r e a s i n g d i s
-

t a n e e o f ht e et s it n g P o in t a w a y fr o m ht e i n t e fr a c e t h e e o o r d i n a it o n n u m b e r o f e a t i o n s i n th e m e l t o r

s o l u it o n ap P r o a e h e s t o ht a t i n ht e fo mer
d e yr s t al

.

M o er o v e r, i n t h e s
utr

e t u er o f ht e
fo

r l l l e d i o n i c

e yr s t a l
,

t h e er n o t o n ly e x i s t t h e e o o dr i n iat
o n s tur c t u er o f a e at i o n ,

b u t a l s o ht e e o o r d i n a ti o n s t ur
e -

ut r e o f a n
an i o n

.

5 0 ,

an
a s s u m P it o n 15 i n tr o d u e e d ht a t ht e

fo rm a t i o n m e e h an i s m o f a e yr s ta l e o n -

s i s t s o f tw o ik n d s o f e o o dr i n a it o n P r o e e s s e s o e e u itr
n g a t ht e i n et afr

c e : o n e 15 t h e e o o dr i n a ti o n o f

e at i o n s i n ht e Paer
n t Ph a s e t o an i o n t o fo mr ht e e o o ul i n a it o n g r o u P w i t h ht e s a m e e o o r d in a it o n

n u m b e r a s ht a t o f an i o n s i n ht e fo n n e d e yr s ta l
,

an d ht e o ht e r 15 ht e e o o dr i n a t i o n o f an i o n s i n ht e

P ar e n t Ph a s e to e a t i o n to fo mr ht e e o o r d i n at i o n g r o u P w iht ht e s a

me
c o o r d i n a t i o n n u m b e r a s ht a t

o f e a ti o n i n ht e f o r ln e d e yr s t al
.

I n ht e
fo mr iat

o n o f a e yr s tal
,

ht e ab o v e tw o ik n d s o f e o o r d i n a ti o n

P r o c e s s e s P r o c e e d a let nr a t e ly a t ht e i n et afr
e e

.

hT
e a b o v e a s s u m P t i o n 15 n a n l e d t h e e o o dr i n a t i o n

P o ly h e dr o n g r o w ht me
e h an i s m m o d e l

.

In ht e
fo l l o w i n g

,

ht e N a C I c r y s t al 15 t ak
e n a s an e x a l l l P l e t o

d e s c ir b e ht i s g r o w t h me
e h an i s m m o d e l

.
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厂厂厂丫 / 尸
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一几,-’’’

奋奋尹
口口

hT
e s p a e e 『 o u p o f h a zi te 15 0孟

= Fm 3m
,

an d ht e e yr s t a l l a t t i e e c o n s t an t i s a = 0
.

5 6 3 8 n m
.

In t h e s

fllt
e ut er o f h a li et

,

ht e s o d i u m an d e h l o r i n e

a t o m s ar e

arr
a n g e d a l t e nr a t e ly a t t h e e o r n e r s o f a

s e t o f e u b e s ,

ht e a t o m s o f e i t h e r k i n d a l o n e

fo nm
n g a fa e e

一 e e n t e r e d e u b i e l a t t i e e
.

E a e h 5 0
-

d i u m a t o m 15 s u rr o u n d e d b y s i x e h l o ir n e a t o m s

an d v i e e v e r s a
.

hT
e s
trU

c t u er o f a e yr s t a l c e l l 15

o 一 N +a . 一 e l
一 s h o w n i n if g

.

1
.

F ig
.

1
.

s tur
e t u r e o f th e N a e l c叮 s t a l 。 e l l

.

A c c o r di n g t o ht e e o o r d i n at i o n P o l y h e d r o n

gr o w ht me
e h a n i s m m o d e l

,

ht e fo mr
a t i o n m e c h a -

n i s m o f ht e N a C I e yr s t a l e o n s i s t s o f tw o e o ln P l e x Por e e s s e s a t t h e i n t e far
e e : ht e e o o dr i n a ti o n o f

C I
一
i o n s t o N +a i o n t o fo mr ht e N aC 16 g r o u P an d ht e e o o r d i n iat o n o f N +a i o n s t o C I

一
i o n to fo mr
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th e I C Na 6g u r oP
.

H ow e e v r,
t h e

fo
rm a t i o n r a t e s o f t h e ab o v e t w o g r o u P s

aer d i ffe
r e n t a t th e i n t e r

-

af c e
.

hT
e
fo mr at i o n r at e o f a e o o r d i n a ti o n g r o u P a t t h e i n t e

afr
c e 15 m

a i n l y er l at e d t o i t s s tab i l i t y

e n e r g y (功 w h i c h c a n b e a P P r o x iam
t e l y e a l e u l at e d a s fo l l o w s :

(Z
, e ) x (z

, e ) (z
, e ) 2

U = 一 P X

—
+ q X

—
,

( l )
lr 几

w h e r e r 一 r e P r e s e n t s t h e d i s t an e e b e t w e e n e e n tr a l i o n a n d lig a n d
, r Z ht e d i s t an

e e b e tw e e n n e i g h b o r -

i n g li g an d s ,

P ht e c o o r d i n at i o n n u ln b e r o f e e n tr a l i o n ,

q ht e n u l l l b e r o f l ig a n d
一

P a i r w iht d i s t an
c e 几

a n d 2 1
an d 22 s t a n d fo r ht e e h a r g e n u m b e r o f e e n tr a l i o n a n d l ig an d

,

er s P e e it v e l y
.

T h e b i g g e r t h e

s ta b i ] i t y e n e gr y, ht e af s t e r th e fo mr
a ti o n ar t e o f th e e o o l ,d i n a ti o n g r o u P a t t h e i n t e far

e e
.

M o er o v e r,

t h e of mr
a t i o n r a t e o f a c o o r d i n a t i o n gr o u P 15 a l s o r e l a t e d t o th e r a d i u s o f e e n tr a l i o n

.

hT
e s m a l l e r

t h e r a d i u s o f i o n ,

th e l a r g e r t h e fo r l l l a ti o n r at e o f ht e e o o r d i n a ti o n g r o u P
.

W iht e q
.

( l ) ht e s t ab i l i t y

e n e r g y o f b o t h N a e l 6 a n d e lN毗 g r o u p s 15 d e t e

姗
n e d a s 3

.

9 6 e Z zr
,

b u t ht e i r r a d i i ar e d i fer
r e n t

.

仆
e

r a d ii o f N a + a n d C I
一
i o n s ar e e q u a l t o 0

.

10 2 a n d 0
.

1 8 1 n m
,

er s P e e it v e ly
.

5 0 ht e
fo mr

a t i o n r at e o f

th e N a C 16 o e t ah e d r ( ) n 15 af s t e r t h a n th a t o f th e C IN a 6 o e t ah
e d n 〕n

.

H e n e e a t ht e b e g i n n i n g o f th e

fo mr iat
o n o f ht e N a C I e yr s t a l

,

ht e N a C 16 o c t a h e dr o n 15 if r s t l y fo mr
e d b y t h e c o o r d i n a t i o n o f C I

-

i o n s t o N a +

i o n ,

. 十
6o

一

令
w h e r e ht e b l a c k e i r c l e er P r e s e n t s ht e N a +

i o n , a n d ht e h o l l o w e i r e l e r e p r e s e n t s th e C I
一
i o n

.

B o ht

令
an d

令
此p er s

一
。 ·· ti。 · 。 f · · · ·· 16 · · d · 1· · 。 · tha

一
: 。。 1〕

d ir e e t i o n
.

hT
e C I

一
i o n s aP P e ar a t t h e i n t e r fa e e

.

In ht e s tur e t u r e o f ht e N a C I c yr s t a l
,

t h e e o o r d i n iat
o n

n u n l b e r o f C I
一
i o n 15 e q u a l t o 6

.

oT me
e t ht e 6

一
e o o ul i n a t i o n o f C I

一
i o n

,

at ht e i n t e r af e e , e a e h C I
-

i o n

mu
s t e o o r d i n at e w iht N a +

i o n s t o fo mr ht e C IN娜 g r o
即

:

令 + 16 . =

T h ll S

ht e N a C I

g r o u P :

,
th e N a +

i o n s 即p e
ar

a t th e i n te afr
e e

.

L i k e w i s e
,

t o
me

e t ht e 6
一 e o

dor i n a it o n o f N a +
i o n in

c巧 s t a l
,

at t h e in t e afr
e e , e a e h N +a i o n m u s t e o o r d i n a et w iht C I

一
i o n s t o fo mr ht e N aC 16
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.

4 4

十2 80 =

Co ne sq e unt ly
,

ht e C I
一
i o n s aP P e ar a t ht e i n t e afr

e e a g a i n
.

5 0 ht e gr o w ht P r o e e s s o f N a C I e r y s tal 15

a P r o c e s s o f al t e nr at e r e P e a ti n g b e tw e e n t w o c o o r d i n a t i o n s a t t h e i n t e afr
e e

.

N o te th a t t h e a b o v e

e q u a t i o n o n ly sh o w s ht e g or w ht P r o e e s s o f t h e N aC I e yr s t a l i n ht e d i r e e t i o n P e
pr

e n d i e u lar t o [0 0 1]
.

W h e n ht e s i z e o f c l u s et r s
fo

r

me d fr o m ht i s r e a e h e s ht e v a l u e er q u i r e d o f th e
fo

r m a ti o n o f th e n u -

e l e u s ,

t h e n u e l e u s fo mr
s

.

In ht e fo r n l a it o n o f ht e 3D
一 n u c l e u s

,

th e g r o w t h u n i t e n t e r i n g i n to e r y s t a l

l a t t i e e h a s t o o v e r c o

me ht e e n e r g y b眼 i e r e a u s e d b y t h e i n e r e a s e i n s u

afr
c e e n e

gr y
·

2 G or w th h a b i t o f c r y s t a l s

hT
e g r o w ht h a b i t o f a c yr s t a l 15 r e lat e d to ht e g or w ht o f th e c yr s t a l

.

Th e g r o w t h o f a e r y s t a l

i n v o l v e s ht e s t e P g e n e r a t i o n ,

ht e s t e P m o v e

me
n t an d t h e d iffu

s i o n o f i o n
.

F o r s im P l i c i ty
,

w e if r s t

d i s e u s s th e g r o w th h a b i t o f ht e P e

fer
e t e yr s ta l

.

In a P e

fer
e t e

yr
s t a l

,

th e s t e P s

aer
e r e a t e d b y t h e

tw o 一

d im e n s i o n a l n u e l e a t i o n

mo d e l
.

hT
e r e

, s

am l l i s l a n d s ar e if r s t fo mer
d an d s tart t o g r o w a t th e

i n t e
afr

e e
.

A ft e r a e e rt ia n t ime
,

ht e i s l a n d s s tart t o t o u e h e ac h o th e r a n d s t e P s d i s ap P e ar
, u n t i l a

e 0 1n P l e t e l a y e r 15 fo mer
d

.

5 0 ht e g r o w th r at e o f a e yr s t al 15 r e l at e d t o th e s te P g e n e r a t i o n r a te a n d

t h e s t e P m o v e m e n t r a t e
.

In g e n e r a l
,

ht e r a te o f th e s t e P g e n e r
iat o n 15 s l o w e r t h a n t h a t o f t h e s t e P

m o v e m e n t b e e a u s e t h e g r o w ht u n i t h a s t o o v e r e o m e t h e e n e
gr y banr

e r e a u s e d b y ht e i n e r e a s e i n

s u r af c e e n e gr y d u ir n g ht e s t e P g e n e r a t i o n sh o w i n g ht a t ht e g r o w t h r a te o f a c yr s t a l 15 m a i n l y d e -

t e

nm
n e d b y ht e s t e P g e n e r a it o n r a t e

.

In th e fo l l o w i n g
,

ht e N a C I c yr s t a l 15 t ak
e n a s an

e x a l l l P le t o

e l u e i d aet ht e r e l at i o n s hi P b e tw e e n ht e gr o w ht h a b i t o f a e yr s t a l a n d ht e s t ur e ut r e o f i t s in t e r af e e
.

T h e ab o v e
an al y s i s i n d i e a t e s ht at ht e r a t e o f c o o r d i n a ti o n o f C l

一
i o n s i n ht e Par e n t Ph a s e to

N a +

i o n t o fo mr ht e N a C 16 g r o u p 15 b i g g e r t h a n ht at o f N +a i o n s i n ht e p aer
n t p h a s e to e l

一
i o n to

fo mr ht e C IN丸 g or u P
.

In t h e g r o w t h P r o e e d u r e ,

ht e C I
一
i o n s

aer
e a s i ly e x P o s e d a t t h e i n t e r af e e :

t h a t 15
, a s s o o n a s a l叮 e r o f N a +

i o n
fo

r m s
,
a l a y e r o f C I

一
i o n s e o o r di n a t e o n t o p o f i t

.

5 0 t h e g e n -

e r a ti o n Por c e s s o f th e s te P o b s e vr e d d u ir n g e yr s t a l g r o w t h at l e a s t e o n s i s t s o f t w o e o o r d i n a t i o n

p r o e e s s e s o e c u
irr

n g a t ht e i n t e r f a c e : ht e e o o ul i n a it o n o f N a +

i o n s i n ht e Par e n t p h a s e t o e l
一
i o n t o

fo mr C IN 跳 g r o u P a n d ht e e o o ul i n a t i o n o f C I
一
i o n s i n ht e P ar e n t Ph a s e t o N a + i o n t o fo

rm N a C 16

g r o
uP

, a n d t h e s t e P g e n e r a ti o n r a t e 15 d e te阴
n e d b y ht e r a et o f e o o r d i n a t i o n o f N a +

i o n s in th e

Par e n t Ph a s e t o C I
一
i o n at t h e i n t e afr

e e
.

H o w e v e r , a t ht e i n et afr
c e o f ht e d i ffe

r e n t e r y s t a l af e e s ,

th e

r at e o f ht e e o o

iar
n a t i o n o f N +a i o n s t o C I

一
i o n 15 d iffe

r e n t
.

A t ht e i n t e汀 a e e w h e er C I
一
i o n s ar e p r e -

s e n t
,

ht e r a t e o f ht e e o o dr i n a ti o n o f a N a +

i o n i n ht e p ar e n t p h a s e t o C I
一
i o n e a n b e d e t e r

而
n e d b y

t h e e l e c otr
s t iat

e b o n d s tr e n g ht ( E B S ) ht at r e a e h e s a n e ar e s t n e i g h b o r N a +

i o n i n t h e p a r e n t
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P h a s e fr o m a C I
一

i o n w h i e h c a n b e Pa P r o x im a t e l y e a l e u l a t e d a s
fo l l o w s :

E B S =
( 2 )

w h e r e

na i o n )
,

a n 10 n s

2 r e P r e s e n t s ht e c h a r g e o n t h e e a t i o n

NC er P r e s e n t s e o o r d i n a t i o n n u m b e r

Z

N e + l

( o r

0 f

O r

g e n e r a it o n

c a ti o n s a t ht e i n t e afr
e e

.

5 0 t h e s t e P

r a te 15 r e l a t e d t o ht e c o o r d i n at i o n

n u m b e r o f i o n s a t t h e i n t e r af e e
.

N o t e ht a t t h e

e o o r d i n a t i o n n u n lb e r o f i o n s a t t h e i n t e r f a e e o f

c e rt a i n e yr s t al acf
e s e an b e o b t a i n e d thr o u g h

dr a w i n g u P t h e i n t e afr
e e o f t h i s e yr s t a l af c e i n

th e e o o r d i n a t i o n s t ur e t u r e o f e yr s ta l
.

F ig
.

2

sh o w s ht e e o o r d i n a ti o n s t ur e t u r e o f C I
一

i o n i n

th e e yr s t a l
.

F i g
.

2 i n d i c a t e s t h at ht e C IN毗 o c t ah e d r o n
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毅
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、
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,
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U
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-

F l g
.

2

c r y s t a l

C o o
dr i n a t i o n s t r u e t u r e o f C I

一

io n i n th e N a C I

h a s o n l y o n e o r i e n t a t i o n i n ht e N a C I s

utr
e ut r e

.

S u PP o s e t h at th e C IN a 6 o e t a h e d r o n 15 c u t o P e n b y a

P l a n e th or u g h C I
一
i o n s

, s u e h a s ht e {0 0 1 } fa e e
.

B y m o v i n g th e u PP e r P art
,

t h e i n t e far
e e o f t h e

{ 0 0 1 } fa
e e c a n b e d r a w n u P

.

T h u s ,

i t 15 e a s i ly 由 t a i n e d th at ht e c o o r d i n at i o n n u n lb e r o f C I
一
at ht e

i n t e r fa e e o f ht e { 0 0 1 } fa e e 15 5
.

In ht e s a

me w ay
, a t th e i n t e far

c e o f t h e { 10 1 } a n d { 11 1 }
e r y s t a l

fa e e s ,

ht e e o o dr i n a t i o n n u m be r o f C I
一
i o n s 15 e q u a l t o 4 a n d 3

,

er s P e e ti v e l y
.

A e e o dr i n g t o e q
.

( 2 )
,

t h e e l e e t r o s t a t i e b o n d s tr e n g t h aft
e r a N a +

i o n i n ht e p ar e n t p h a s e e o

哪 l e x i n g w iht a C I
一
i o n a t ht e

int e r fa e e o f ht e {0 0 1 }
,

{ 1 0 1 }
a n d { 1 1 1 } e yr s t a l af e e s 15 e q u a l t o l / 6

,

l / 5 a n d l 4/
, r e s P e e t i v e ly

.

5 0 ,

t h e s t e P g e n e r a ti o n r a et o f v ar i o u s e yr s t a l af c e s d e e er a s e s i n th e
fo l l o w i n g o dr e r : V{

,川 > V{
,。 : }>

V { 00 1 }
·

T h u s ,

w h e n ht e g r o w t h r a t e o f a e
yr

s t a l 15 d e t e r而
n e d b y ht e r a t e o f s t e P g e n e r at i o n ,

t h e

g r o w th r a te o f v ar i o u s e
yr

s t a l fa c e s a l s o d e e er a s e s i n ht e fo l l o w i n g o r d e r : V一 z> V { l (川 > V {0 0 一}
·

hT
e { 0 0 1 } fa e e 15 a fl a t fa c e

.

T h e m即h o l o g y o f ht e N a C I e yr s t a l 15 e u b i e w h i e h a g r e e s w i t h t h e

m o印h o l o g y o f N a e l e印 s t a l o b s e
vr

e d i n a q u e o u s s o l u t i o n [ 16 1
.

B a s e d o n t h e 的 o v e
an

a l y s i s
,

w h e n

t h e g r o w ht r a t e o f a e r y s t a l 15 d e t e

附
n e d b y ht e r a t e o f s t e P g e n e r a t i o n

,

th e g r o w th h a b i t o f ht e

e yr s t a l e an b e d e t e

mrt
n e d thr o u g h e o m P ar i n g ht e e o o r d i n a it o n n u n l b e r o f t h e c e n tr a l i o n s w i t h t h e

s m a ll e s t e o o r d i n a ti o n r a t e (s u c h a s ht e C l
一
i o n s i n t h e N a C I c yr s t a l ) at ht e i n te afr

e e
.

T h e

mo
r e t h e

c o o r d i n a it o n n u ln b e r o f i o n s a t ht e i n t e r af e e ,

t h e s l o w e r ht e g r o w th r at e o f e o rr e s P o n d i n g c r y s t a l

f a e e : ht e s m a l l e r th e c o o r d i n a t i o n n u m b e r o f i o n s at th e i n t e afr
e e ,

ht e af s t e r t h e g r o w t h r a t e o f

c o rr e s P o n d i n g e yr s t a l af e e
.

T h i s r e l a ti o n r e P r e s e n t s ur l e 1
.

In r e a l i t y
,
th e m o s t Pr e Par e d e yr s t a l s ar e n o t P e r fe c t

.

T h e r e e x i s t d e fe e t s i n t h e s

utr
c tur e o f

ht i s e yr s t a l
.

hT
e o u te r o P s o f s c er w d i s l o e

iat
o n P r o v id e t h e s o u cr e o f s t e P

,

w h i e h d o n o t d i s a PP e ar

i n ht e g r o w ht P r o e e
du

r e
.

5 0 ,

fo
r ht e d e fe c t e yr s t a l

,

t h e g r o w ht r at e 15 d e t e

nur
n e d b y t h e s t e P

m o v e

me
n t u n d e r l o w s u P e r s a t u r

iat
n g e o n d i ti o n s b e e a u s e ht e s t e P al w ay s e x i s t s d u r i n g t h e e r y s t a l



1 2 8 S C I E NC I EC NI H NA (S e ri s e B) o V1
.

4 4

g ro w ht
.

Mo o r e v e r, w h e n t h e gr o w i n g i n t e afr
c e 15 s h i e l d e d b y ht e im P u r i t y i o n s ,

w h i e h m a k e s ht e

d i ffo er n e e o f s t eP g e n e r at i o n r
aet b e tw e e n v ar i o u s e yr s t al fac

e s de
c r e a s e

.

hT
e g r o w th r a t e 15 a l s o

P o s s i b l y d e et imr
n e d b y s t e P mo

v e

me
n t r

aet
.

T h e b ig g e r ht e s et P mo
v e

me
n t r a t e

,

ht e af s t e r t h e

g or w ht r a t e o f e o
err

s P o n d i n g e yr s t a l af e e
.

rF o m ht e
ab

o v e
an al y s i s

,

i t e an b e o b t a i n e d th a t ht e

e l e e tr o s t iat
e b o n d s etr n g ht aft

e r a C I
一
i o n e o

哪 l e x i n g w iht a N a +

i o n h a s a b i g d i ffe
r e n e e a t t h e

i n et r f a c e o f {0() l }
,

{ 11 1 } an d { 10 1 } af e e s
.

I t s u g g e s t s t h at ht e e

ffe
e t o f th e e n v i r o n m e n t o f C I

一

i o n

o n t h e g r o w ht h a b i t o f ht e N a C I e yr s t a l 15 g er a t
.

hT
e g or w ht h ab i t o f ht e N a C I c yr s t a l 15 g e n e r a l l y

e u b i e
.

H o w e v e r, w h e n ht e er e x i s t ht e i n 1P u ir t y i o n s i n ht e

mo ht e r Ph a s e
,

ht e d i ffe
r e n e e o f th e s et P

g e n e r a t i o n r a et b e tw e e n v

iar
o u s e yr s t a l af e e s d e e er a s e s d u e t o t h e sh i e l d i n g e ffe e t o f In 1P u r i t y i o n

.

I t 15 P o s s ib l e fo r ht e s et P m o v e m e n t r a t e t o Por d u e e an im P o rt a in e
ffe

e t i n ht e g or w ht h a b i t o f t h e

N a C I e yr s t al
.

o b v i o u s ly, ht e s et P m o v e m e n t r a t e 15 er l a t e d t o th e d e n s iyt o f C I
一
i o n a t ht e i n t e r af c e

o f v
硕

o u s e yr s t al af e e s
.

hT
e b ig g e r t h e d e n s iyt o f C I

一
i o n ,

ht e s l o w e r th e s et P m o v e

me
n t r a t e

.

5 0

w h e n ht e g r o w ht r a t e o f a e yr s t a l 15 d e t e附
n e d b y ht e s et P m o v e m e n t r at e

,

t h e g r o w th h a b i t o f a

e yr s t al e
an b e d e t e r r n ln e d b y e o m P动 n g ht e d e n s iyt o f ht

e i o n w iht ht e s
m al l e s t e o o r d i n at i o n r at e

at ht e i n et afr
e e

.

hT
e sm al l e r ht e d e n s iyt o f i o n at ht e i n et afr

c e
,

ht e
af s te r ht e g or w ht r a t e o f t h i s

e yr s t a l acf
e an d v i e e v e r s a

.

Th i s er lat i o n s h iP r e P r e s e n t s ur le 2
.

I t sh o u l d b e n o t e d ht a t th e d e n s i ty

o f i o n a t ht e i n t e fr a c e o f v

iar o u s c yr s t al af e e s e
an b e o b t ia n e d htr

o u g h t iak
n g a Z

一

d im e n s i o n a l r e
-

P e a it n g u n i t at ht e i n et afr
e e

,

an d t h e n e al e u lat i n g th e d e n s iyt o f ht i s i o n w iht i n ht i s u n i t
.

T h e

at o

而 e n u m b e r l o e a t e d a t ht e v e irt e e s
, e d g e a n d af e e o f r e P e a t i n g l a t ti e e i s l / 8

,

l 4/ an d l / 2
,
r e

-

s P e e it v e l .y In if g
.

1
,

i t e an b e s e e n ht a t fo
r t h e

{0 0 1 }
,

{ 1 11 } an d { 10 1 } af e e s
,

t h e d e n s i t y o f C I
-

i o n s 15 d l fl七r e n t
.

A e e o

idr
n g t o ht e

ab o v e d e n s iyt c a l e u l iat
o n

me ht o d
,

at ht e i n t e r af e e o f {0 0 1 }

工
又 4

acr
e s ,

ht 。 d e n s i t y 。 f e l
一
i o n , 15 e q u叭 t。 生产

= 0
.

00 0 3 14 6 。
m

一 , ; at t h。 i n t e afr
e e 。 r川。 , af e e s

.

口 o

工
只 2 + 工

x l

`h· d一“ , 。 ` C`一 `。一 ` S · q二“ 。

帐
2

0 X a o

= 0
.

00 0 2 2 2 4 n m
一 2: at ht e i n te r af e e o f {一川

工
又 4 + 工

x l

af e e s ,

ht e d e n s iyt o f C I
一
i o n 15 e q u a l t o 8 2

扬
。

、 ,

汤
。

—
入

—

= 0
.

0 0 0 3 6 3 3 n m
一2 ,

w h i e h 15 e a l c u l a te d i n

2 2

t emr
s o f ht e r e P e iat n g u n i t w i t h d o t te d l i n e

.

A c c o

idr
n g t o ur l e Z

,

ht e g r o w ht r a t e o f v

面
o u s c yr s t a l

af e e s d e e er a s e s i n ht e fo l l o w i n g o r d e r :
V{

110 }> V{
。。 , }> V{

l l l }
.

5 0 w h e n th e g r o w th r a te o f a e r y s t a l

15 d e et
nm

n e d b y ht e s t e P om
v e m e n t r

aet
,

ht e th e o r e ti c al g r o w ht h ab i t o f ht e N a C I e yr s t a l 15 t h e

o e tah
e dr o n ,

w h i e h 15 e o n s i s et n t w iht ht e g r o w ht h a b i t o f ht e N a C I e yr s t al o b s e r v e d fr o m t h e

N H Ze o N H Z s o l u t i o n [ 16 ]
.

In o记 e r t o e o n nmr ht e er a s ib i l iyt o f ht e 比
o v e 邵o w 山 h的 i t ur l e s

,

t h e

g or w ht h ab i t s o f Z n S
,

C s l a
dn C a F Z c yr s t al s

aer fu hrt
e r d i s e u s s e d i n t h e fo l l o w i n g

.
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2
.

1 G r o w t h h a b i t o f Z n S e ry s t a l

hT
e g r o w th n ab i t o f th e z n s e w s t a l o b s e vr e d i n t h e n a t u re 【17 ] 15 由 e t e tr 汕

e dr o n
.

T h r o u g h 山 e

h y d r o t h e

rma
l p r e p ar a t i o n e x p颐m e n t o f z n s e巧 s t a l

,

L au d i s e e t a一I ] 8 ] e o n if
mer

d t h at 小e 『o w 山

r a t e o f { 1 1 1 } fa e e 15 fa s t e s t a 们n o n g y

短
o u s c

yr s t al fa e e s
.

H o w e v e r, th e
ab o v e r e s u l t s w e er n o t

心
-

s o n
ab l y e x p l缸 n e d

.

hT
e z n s c r y s t a l 15 an

e q u i a x i沮 e卿 s t习 s y s t e m ; i t s s p a e e g or u p 15 对
一

F万3m
.

In t h e z i n e b l e n d e s
trU

e ut er
,

t h e s u lfur i o n s ar e

arr an g e d i n e u b i e e l o s e s t P a e ik n g
,

i n w h i e h h al f o f

ht e et tr ah
e dr a l s i t e s a r e if l l e d w iht z i n e at o

m s
.

B o ht t h e e o o dr i n at i o n n u m b e r o f s u l fu r
an d z i n e a r e

fo .ur I t s s

trU
e ut r e 15 sh o w n i n if g

.

3
.

F i g
.

4 s h o w s ht e P r
oj

e e ti o n o f ht e s
utr

e ut r e o f ht e Z n s e yr s t a l

a l o n g ht e [1 1 0 ] d i r e e t i o n
.

万万万万
///////

打打打打
O 一 5 2 -

F ig
.

3

. 一 Z n Z

Sutr
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