CHUONG 2

CAC KHAI NiEM
COBANVE
MANG TINH THE




2.1 Sw sip xép cac nguyén tir trong chat ran

e Tinh thé chat rin dwoc diic trung béi sw sap xép cac nguyén tir mot cach déu din
va co chu Ky.

« Néu su siip xép déu din nay kéo dai trén mot khoang cach 16mn, ta c6 tinh thé ly
twéng, hodc don tinh thé.

« Tinh thé ly twéng it giip trong thwe té ma phai dwoc ché tao bang phwong phap
dac biét.

« Néu cac nguyén tir ciing sap xép déu din va cé chu ky nhwng tinh thé c6 chira
mét so 16n khuyét tit ta c6 tinh thé thwe. Dang nay thwong gip trong thuec té.

e Tinh thé thwe thwong cé cau tric da tinh thé: dwoc tao thanh tir mot sé 16m cac vi
tinh thé lién két véi nhau qua cac vung bién giéi hat.

2.2 Mang tinh thé, 6 co sé

2.2.1 Mang tinh thé

« Mang tinh thé 13 mét tip hop v6 han cac nit (nguyén tir, phan tir hodc ion) sip
xép theo mot trit tw nhat dinh.

« Mang nhin dwoc bang cach tinh tién trong khong gian ba vecto khong (:I(A)ng2

phiing. Cac vec to nay xac dinh phwong va khoang cach giira cac nit ciia mang.
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2.2.2 Pic diém mang tinh thé

* Co su Lip lai mot cach chu Ky ciia cac niit theo phwong bat ky trong khong gian.
— khoang cach giira cac niit gin nhét sé giong nhau trén phwong chira hai nit va
cac phwong khac song song voi phuwong do.

» Mdi nit mang déu dwoc bao quanh béi mét so lwong bing nhau ciia cac nit gan

nhat véi khoang cach nhw nhau. 3



2.2.30 co s6
« Mang c6 thé xem nhw dwoc tao thanh bing cach sip xép lién tiép theo cac canh a,
b, ¢ nhirng hinh khéi giong nhau goi 12 6 co sé
e Cach sap xép cac nit trong 6 co sé 1a dai dién chung cho toan mang.
« Nguyén tic chung dé lwa chon 6 co s la:
— Tinh ddi xirng ciia 6 co sé phai 1a tinh d6i xing ciia tinh thé
— C6 thé tich 6 nhoé nhat hoic cac canh bén ngan nhat
— S0 canh bing nhau va s6 goc bang nhau ciia 6 phai nhiéu nhat
— S0 géc vudng (néu c6) phai nhicéu nhat
— O co sé dic trung béi 3 vecto a, b ,C va cac goc giira chung o, B,y

o =bAC ,B=arc ,y=anrb §z F
|a|, [b], |c|: hing s0 mang B i
C C
* Thuwong nguwoi ta chon 3 truc X, y, z a
dinh hwéng theo cic vecto a,b,¢ ctia0 ﬁ/ E\f b -
co s¢. Piém goc O dwoe qui wée dit & ,“/4'/"'? 8 o
mat sau bén trai caa hinh A n



2.3 Cac loai cau truc tinh thé
2.3.1 Cac yéu to doi xing
« Yéu t6 doi xirng don vi E
« Tam d0i xtrng i
- Mt do6i xirng
- 5, (chtra truc ddi xing chinh)
- o, (vudng géc voi truc doi xing chinh)
- o, (chira truc d6i xtimg chinh nhung nim giira hai truc C, vudng goc véi truc
chinh)
* Truc d6i xirng C,: La 1 dwong thang c6 trong hinh ma khi quay hinh quanh truc
mot goc o véi thi hinh dwoc Lip lai déu din.

o la géc quay va n 1a sé 1an lip lai — truc bac n: C,,.

SANBPO

C'_J' 3

G



! HE
/ )
ol—u., Bn-- cf—r)
i . ‘\rﬂ:‘_ 5
\H N ] f H

“\
E1_|:E F C1_—EE
/

Phép do6i xirng don vi E trong methane
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Trong hinh lip phwong c6 cac yéu té doi xirng sau:

* Yéu to doi xirng don vi E

« Cac truc d6i xirng: 3C,, 3C, (duwdng noéi tim cac mit doi nhau); 4C,, 4C, (dwdng
noi tim cac dinh doi nhau), 6C, (duwong noi tAm cac canh doi nhau)

- Mit d6i xirng: 9 mat déi xing

Hinh lap phwong cé cac thong so sau:

e 6 mat bén

e Canh bén: dai a, s6 lwong 12

« Puwong chéo miit: dai a+/2 , so lwong 12

 Puwong chéo khoi: dai a+/3 , so lwgng 4

€2 €, C,, C; <,
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2.3.2 Hé tinh thé

— Tuy thudc vao cach sip xép giira ba vecto a, b,¢ macé titca? hé tinh thé

— Tir 7 hé tinh thé nay, tuy cach phin bo cic nit ma c6 14 kiéu 6 mang Bravais.

STT Tén hé Pac trung hinh hoc Yéuto | O goc | Tam | Tam | Tam
dx day | khoi | mit
tiéu
biéu
1 | Triclinic azb#c |a#B=#y=900 C, X
(Tam ta)
2 | Monoclinic azb#c |[a=y=90=p C, X X
(Pon ta)
3 | Rhombohedral |[a=b=c |a=pB=y%90° C, X
(Mt thoi)
4 | Tetragonal a=b=#c |[a=pf=y=90° C, X X
(Chinh phwong)
5 | Hexagonal a=b=c |a=p=90° Ce X
(Luc giac) y = 1200
6 | Orthorhombic azb#c |[a=pf=y=90° 3C, X X X X
(Ta phwong)
7 | Cubic a=b=c |a=B=y=90° 4C, X X 10 X
(Lap phuong)
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2.4 Ky hiéu phwong, mit theo chi so Miller

2.4.1 Ky hiéu phwong tinh thé [uvw]

Moi dwong thiang song song déu c6 cach sip xép cac nit giong nhau va dwoc dai
dién bang Ky hiéu phwong tinh thé di qua goc truc va song song véi phwong can
xac dinh.

Cach tim va vi du

« Tir goc truc toa dd vé dwong thiang song song véi phwong can xac dinh

« Tim toa d9 nit mang gan goc truc nhat trén dwong thang d6. Néu toa do niit
mang la (p, q, r) thi ky hiéu phwong la [pqr]

« Néu toa d¢ 1a phén so thi qui dong mau so6. Tir s6 1a u, v, w thi ky hiéu 13 [uvw]

« Néu toa d9 c6 dau am thi trén dau chi so twong @ng ghi dau —

Hé phwong va vi du

 [uvw] la ky hi€u caa phwong [uvw] va cac phwong khac song song voi phwong
nay.

« Trong hé ddi xing cao (1ap phwong), nhiéu phwong khéng song song, c6 Ky hiéu
khac nhau, nhung lai ¢é cach siap xép cac nut giong nhau nén dwoc coi 1a ciing nam
trong mot hé phwong va ky hiéu <uvw>,

. Cjic phuong trong mdt hé c6 cac tri tuyét doi uvw giong nhau va c6 thé hozilizvi
cho cho nhau.
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2.4.2 Ky hi¢u mit tinh thé (hkl)

Cac mit song song déu cé cach sip xép cac nut giong nhau va dwogc dai dién bang
ky hiéu mét m:it gin goc truc nhat (nam trong 6 co sé) trong so cac mit song song
dé6. Nhw vay cac mit song song sé cé ky hiéu giong nhau hoiic cé thira s6 chung.
Cach tim va vi du

e Tim giao diém miit véi 3 truc x, v, z.

« Néu miit di qua g(")c truc, chon mat khac gé“m gf')c truc nhat (nam trong 0 co s6) va
song song véi mit di cho. Toa dd 3 giao diém 1a (p,0,0) (0,g,0) (0,0,r).

e Lay roi qui dong méau so. Tir s6 1a h, k, 1 thi ky hiéu mit 1a (hkl)

« Néu toa d9 c6 dau trir thi dit dau — & trén dau chi so twong @ng

Heé mat va vi du

e (hKl) 12 ky hiéu ciia mit (hkl) va ciAc mit phang khac song song v6i méit phiang
nay.

« Ngoai ra do tinh d6i xirng cao nén nhiéu m:t khong song song, c6 ky hiéu khac

nhau, nhung cé cung cach sip xép cac niit sé tao thanh hé miit; ky hiéu {hkl} 14
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2.4.3 Ky hiéu trong hé sau phwong
j &

O,AC: (111)
OlAE:(121)
— khong cung hé

— Bravais bo sung bang
cach dung bon truc x,, X,,
X3, Z VO1 Xy, X5, X3 nam trén
cung mat phang vuong goc
v0i truc z va cach nhau
120°.




Ky hi¢u phwong [uvwr]
P, g, r 12 toa d§ diém trong hé x, y, z thi u, v, w xac dinh theo:
,_2p-9  2q-p  p+q

u'= , V' = , W' '= — r'=r
3 3 3

Vi du: Tim phwong x,: A ¢0 toa do (1,0,0) trong hé xyz

2.1-0 2 2.0-1 1 0+1 1
= —,V'= = ——’W'= - = - —,
3 3 3 3 3 3

ul=
x,[1210] x,[1120] 2[0001]

Ky hiéu mit (hkil)
(tim nhw véi ky hiéu cua Miller), khi do
O,AC (1121) O,AE (1211 )= cungh¢

ABA B (1010) ,



2.4.4 Khodang cach mat (interplanar spacing)
— Khoang cach mit 13 khoang cach gan nhat giira cac mit tinh thé song song,
— chinh 1a khoéng cach tir goc dén mit nam gan goc truc nhat (hkl) va bang

doan thang vudng géc ha tir goc truc dén miit (hkl)

I AEORE)

Trong h¢ chinh phwong a=b

Trong hé¢ 1ap phuong a=b =c

a
\/h2+k2+l2

d
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2.4.5 Goc gitra hai phwong cho trudc
Gia s c6 2 phwong L, [u,v,w,], L, [u,V,W,]. Tinh géc giira hai phwong

1 2 2 2
CoS @ = (a.uu,+b v v, +c .w w,)
N, .N,
Ni=\/ui2a2+vi2b2+wizc2
. 1
Doi vadi hé 1ap phuong cos = ——(UUu,+V VvV, +wW wW,))
N N

1 2

! 2 2 2
Ni=Jui+vi+wi

3.4.6 Goc giira phwong va mit tinh thé
Tim goc gitra phuwong L [uvw] va mat P (hkl)

2 2 2
1 h? k> |
cos ¢ = —(hu + kv + Iw) M = ot T
M .N

2 2 2, 2 2 2
N=\/ua+vb + W C

Poi voi hé 1ap phuong

1 M'=\/h2+k2+l2

(hu + kv + lw )

CoS @ =
M'N" N'=\/u2+v2+w2
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