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MỞ ĐẦU
1. Lý do chọn đề tài.

Khi học bộ môn Vật lý chất rắn trên lớp, chúng ta chỉ được giới thiệu, tìm hiểu khái quát, tổng quan về cấu trúc tinh thể. Có rất nhiều vấn đề liên quan đến mạng tinh thể mà chúng ta cần tìm hiểu thêm, trong đó có kiến thức về nhóm điểm tinh thể học.

Khi có thêm các kiến thức về nhóm điểm tinh thể học thì chúng ta sẽ giải thích được các tính chất, cấu trúc của các loại vật liệu. Qua đó có thể hiểu được cơ chế cách thức hình thành nên các loại vật liệu đó.

Chính vì các lý do trên mà chúng tôi chọn đề tài:
“Tìm hiểu về nhóm điểm tinh thể học”

2. Mục đích nghiên cứu.


Thông qua các tài liệu, thông tin và kiến thức tìm hiểu được về các nhóm tinh thể học, cấu trúc, tính đối xứng của tinh thể giúp chúng ta hiểu sâu hơn về tinh thể học. Đặc biệt là về tính đối xứng của ô cơ sở trong nhiều hệ tinh thể của mạng Bravais. 

Tìm hiểu xem mỗi hệ trong mạng Bravais có thể chức các tinh thể với nhóm đối xứng điểm nào trong tất cả 32 nhóm điểm tinh thể học.


Tìm hiểu xem nếu biết được nhóm đối xứng điểm của tinh thể thì có thể biết được tinh thể thuộc hệ nào hay không?
3. Phạm vi nghiên cứu.
 
Tìm hiểu các hệ tinh thể và nhóm điểm tinh thể học.
4. Phương pháp nghiên cứu.


Tìm hiểu các thông tin - nội dung có liên quan đến tính đối xứng, các nhóm điểm tinh thể học qua sách, báo, các tài liệu, mạng internet…
NỘI DUNG


Chương 1: Kiến trúc tinh thể.

1.1. Khái niệm tinh thể.


Tinh thể là vật rắn kết tinh tốt có dạng nhiều mặt, cân đối hình học. Bên trong, các hạt vật chất nhỏ bé (nguyên tử, phân tử, ion) phân bố theo một trật tự nhất định và tuần hoàn trong mạng không gian.
1.1.1. Khái niệm mạng tinh thể (mạng không gian).
Bây giờ ta tìm hiểu khái niệm về mạng không gian. Để có khái niệm về mạng không gian ta tưởng tượng có một hệ thống gồm vô hạn những hình hộp giống hệt nhau, sắp xếp cùng chiều và khít với nhau sao cho mỗi đỉnh trở thành đỉnh chung của 8 hộp, mỗi cạnh là cạnh chung của 4 hộp. Hộp con này có tên là ô mạng cơ sở. (Ô mạng cơ sở là đơn vị tuần hoàn bé nhất của mạng, thể hiện được đầy đủ tính đối xứng của mạng, tức là nó phải có cùng hệ với hệ của tinh thể). 
[image: image235.png]



Hình 1.1: VD về cấu trúc mạng tinh thể

Tất cả các đỉnh đều là các nút mạng. Tập hợp của tất cả các nút mạng được gọi là mạng không gian. Các nút trên cùng một đường thẳng làm thành một hàng mạng (hai nút bất kỳ của mạng xác định một hàng mạng). Khoảng cách giữa hai nút mạng cạnh nhau trên cùng một hàng có trị số cố định và được gọi là thông số của hàng mạng đó (hay hằng số mạng). Các hàng mạng song song nhau có cùng thông số hàng. Ba nút không cùng trên một hàng mạng sẽ xác định một mặt mạng. Tất cả những mặt mạng song song nhau có cùng mật độ nút và hợp thành một họ mặt mạng. Khoảng cách giữa hai mặt mạng cạnh nhau là một hằng số đối với cả họ mặt và được gọi là thông số của họ mặt mạng hay gọi tắt là thông số mặt mạng. Cấu trúc của một tinh thể bao giờ cũng thể hiện như một mạng không gian hay một số mạng không gian cùng kích thước lồng vào nhau. Các hạt vật chất giống nhau của tinh thể phân bố trên những nút của một mạng không gian.

Khoảng cách giữa các hạt cạnh nhau trong tinh thể là rất nhỏ nên người ta thường coi mạng tinh thể như một hệ thống vô hạn của các nút mạng.

=> Tóm lại: Mạng không gian là vô hạn và có tính tuần hoàn theo ba chiều.
1.1.2. Tính chất cơ bản của tinh thể.
Trong cấu trúc của tinh thể có sự lặp đi lặp lại theo chu kỳ trong không gian, tính chất này được gọi là đối xứng tịnh tiến hay tuần hoàn tịnh tiến. Đây là tính chất đặc trưng của trạng thái tinh thể. Tất cả mọi nút của mạng đều được suy ra từ nút mạng gốc bằng các phép tịnh tiến:
T = n1a1 + n2a2 + n3a3
Trong đó n1, n2, n3 là những số nguyên bất kỳ. Do mọi nút đều hoàn toàn tương đương nhau và mạng được coi là một hệ thống vô hạn các nút mạng nên ta không thể phân biệt được vị trí đầu và vị trí cuối của mạng. Các phép tịnh tiến T là các phép tịnh tiến bảo toàn mạng.

Chính sự sắp xếp các hạt vật chất theo quy luật mạng không gian đã tạo nên những tính chất đặc trưng cho tinh thể, đó là tính đồng nhất và tính dị hướng.

- Tính đồng nhất: Trong toàn bộ tinh thể, tại những điểm khác nhau có tính chất tương tự nhau. Tức là, nếu xét tinh thể theo những phương song song với nhau qua các điểm thì chúng có cùng tính chất.


- Tính dị hướng: Xét theo những phương khác nhau thì tinh thể có các tính chất khác nhau. Vì theo những phương khác nhau thì khoảng cách và lực liên kết giữa các hạt (nguyên tử, phân tử, ion) là khác nhau.
1.1.3. Ô cơ sở (ô mạng Bravais).

Ô mạng Bravais là ô nguyên tố thỏa mãn các điều kiện:


* Ô phải có tính đối xứng cao nhất trong mạng tinh thể.

* Số cạnh bằng nhau và số góc bằng nhau (giữa các cạnh) phải là nhiều nhất.

* Nếu có góc vuông giữa các cạnh thì số góc đó phải nhiều nhất.

* Thể tích ô mạng phải nhỏ nhất sau khi đã thỏa mãn cả 3 điều kiện trên.
1.2. Ký hiệu mạng tinh thể.


Nếu lấy một nút mạng làm gốc, chọn các trục chứa các vectơ cơ sở a1, a2, a3 làm các trục tọa độ OX, OY, OZ; chọn các độ dài a1, a2, a3 làm các đơn vị trục, ta có các quy ước về ký hiệu của nút, đường nút, mặt mạng như sau:
[image: image2.png]



Hình 1.2: Các ký hiệu nút, hướng, mặt trong tinh thể hình lập phương
1.2.1. Ký hiệu nút.

Vị trí bất kỳ một nút trong không gian đều được xác định bằng vectơ 

R = n1a1 + n2a2 + n3a3

Ba số nguyên n1, n2, n3 xác định đơn trị vị trí của nút. Ký hiệu của nút sẽ là [[n1n2n3]] hoặc n1n2n3. 
Trong trường hợp nút có tọa độ rơi vào phần âm của trục toạ độ thì chỉ số n tương ứng phải mang dấu âm trên đầu 
[image: image3.wmf]n

.

Đối với các mạng phức tạp, có những nút mạng không nằm trên các đỉnh thì các số n1, n2, n3 có thể là các phân số. 
1.2.2. Ký hiệu đường nút (chỉ số hướng).
Có thể tưởng tượng mạng tinh thể gồm họ các đường nút song song vói nhau. Qua một gốc kẻ một đường thẳng song song với đường nút cần xác định. Ngoài gốc ra, nút gần với gốc mạng nhất nằm trên đường thẳng này cũng có ký hiệu [[n1n2n3]].
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Hình 1.3: Ký hiệu hướng trong hệ lập phương
=>  Ký hiệu của đường nút (hướng) là: [n1n2n3]. Các hướng tương đương nhau về mặt vật lý có chỉ số hướng là: < n1n2n3>.
1.2.3. Ký hiệu mặt mạng (chỉ số Miller).
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Hình 1.4: Chỉ số Miller trong hệ lập phương

Coi mạng tinh thể gồm họ các mặt nút song song. Để ký hiệu cho một mặt mạng hay một họ mặt mạng song song, ta chọn mặt nào đó nằm trong họ này gần gốc nhất. Giả sử mặt này cắt ba trục tọa độ theo thông số: n1a1, n2a2, n3a3. Ta lập tỷ số kép: 
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ta có chỉ số Miller (do Miller đề xuất): (hkl).
1.2.4. Chỉ số Miller – Bravais trong hệ lục phương.

Chỉ số Miller trong hệ tọa độ 3 trục không thích hợp đối với hệ tinh thể lục phương, do các phương hoặc mặt cùng họ có chỉ khác nhau. Vì vậy để biểu diễn hướng, mặt tinh thể trong hệ lục phương ta phải dùng chỉ số   Miller – Bravais. Tương ứng với hệ gồm 4 trục là: Ox, Oy, Oz và Ou có phương, chiều như hình 1.5. Các trục Ox, Oy, Ou từng cặp hợp với nhau một góc 120o và vuông góc với trục Oz.
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Hình 1.5: Chỉ số Miller – Bravais trong hệ lục phương

=> Ký hiệu mặt với các chỉ số h, k, i, l. (hkil), với 
[image: image9.wmf](

)

k

h

i

+

-

=

. Đây là chỉ số Miller - Bravais. Cách xác định chỉ số này giống cách xác định chỉ số Miller. Thông thường, để đơn giản người ta viết là (hk.l).
Chương 2: Tính đối xứng của không gian tinh thể.

2.1. Khái niệm. 

Sự đối xứng của tinh thể là sự trùng lặp tinh thể với chính nó khi thực hiện một số thao tác dịch chuyển thích hợp trong không gian; là sự trùng lặp theo quy luật của các tính chất vật lý của tinh thể cũng như các phần tử giới hạn của nó như mặt, cạnh, đỉnh.

Các phần tử đối xứng là thao tác thích hợp để biến hình F thành hình F’ tương tự như hình F.


Phép tịnh tiến là phép dịch chuyển không gian trong đó mọi diểm đều dịch chuyển như nhau. Ta ký hiệu phép tịnh tiến là Ta với a là độ dịch chuyển chung cho mọi điểm trong không gian, tức là: TaTb = Ta+b

Phép biến đổi đối xứng là phép tịnh tiến chỉ có đối với vật kéo dài vô hạn nên khi dùng phép đối xứng tịnh tiến ta có thể coi vật có kích thước hữu hạn thành vật có kích thước vô hạn.

Người ta phân chia các phần tử đối xứng thành các phần tử mở và các phần tử đóng. Các phần tử đối xứng đóng sau một số phép thực hiện hữu hạn sẽ làm cho không gian tinh thể trở về vị trí ban đầu. Các phần tử đối xứng mở chứa phép tịnh tiến, do đó chúng mô tả tính đối xứng của không gian tinh thể.
[image: image1.png]Céu tric mang tinh
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2.2. Phần tử đối xứng định hướng hay phần tử đối xứng trong hình hữu hạn.
2.2.1. Tâm đối xứng [C].

Là một điểm C trong tinh thể có tính chất: một phần tử bất kỳ trong tinh thể qua nó cũng có điểm đối xứng với nó qua C.
Ta thấy tinh thể lập phương, lăng trụ

lục phương có tâm C, còn lăng trụ tam              Hình 2.1: Biểu diễn tâm đối xứng [C]
phương không có tâm C.

 2.2.2. Mặt đối xứng gương [P].

Là mặt phẳng chia tinh thể làm hai phần bằng nhau, phần này là ảnh của phần kia qua gương đặt tại P 
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Hình 2.2: Biểu diễn mặt đối xứng gương trong hình chữ nhật, hình vuông, hình tam giác
2.2.3. Trục đối xứng xoay [Ln].

Trục đối xứng là một đường thẳng mà khi quay tinh thể quanh nó thì tinh thể trở lại vị trí ban đầu (thành chính nó). Góc xoay bé nhất để tinh thể trở lại trùng với chính nó (lần đầu tiên) được gọi là góc xoay cơ sở của trục. Nếu gọi α là góc xoay cơ sở thì ta có: 
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Như vậy, với nguyên tử hay phân tử bất kỳ thì n = 1,2,3…, còn với tinh thể thì ta có n= 1, 2, 3, 4, 6 tương ứng với truc quay:
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Trục đối xứng bậc một không mang tính chất đối xứng, vì khi quay một vật bất kỳ quanh một đường thẳng thì bao giờ vật cũng trở lại vị trí đầu tiên.

* Định lý: Trong tinh thể chỉ có các trục đối xứng bậc 1, 2, 3, 4, 6.
 2.2.4. Trục đối xứng ngịch đảo [Lin]. 
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Đó là một đường thẳng mà tinh thể sau khi quay quanh nó một góc αn rồi cho đối xứng điểm chính giữa tinh thể thì tinh thể trở lại vị trí tương tự với vị trí ban đầu: 
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Trong tinh thể ta có trục đối xứng với n = 1, 2, 3, 4, 6 nên ta cũng có các trục nghịch đảo Li1, Li2, Li3, Li4, Li6 tương ứng. 

- Nhưng trục nghịch đảo Li1 không khác gì với phép quay 3600 quanh một trục đi qua C và phép đối xứng qua C. ( ta có tâm nghịch đảo C.

- Đối với trục nghịch đảo Li2 (quay quanh Li2 một góc 1800 rồi cho nghịch đảo qua tâm O) tương đương với phép đối xứng qua mặt P (vuông góc với L2 và chứa tâm O).


- Đối với trục nghịch đảo Li3 tương đương với phép đối xứng qua trục L3 và phép đối xứng qua tâm O.

- Đối với trục nghịch đảo Li6 tương đương với phép đối xứng qua trục L3 và phép đối xứng mặt phẳng P vuông góc với L3.


Có thể viết lại như sau: L​i1 = C, Li2 = P, Li3 = L3C, Li6 = L3P
( Tóm lại, dạng đối xứng bên ngoài có thể thấy được của các tinh thể được diễn tả chủ yếu qua các phép đối xứng: C, P, L1, L2, L3, L4, L6, Li4, Li6.
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Hình 2.3: Hình biểu diễn các trục đối xứng nghịch đảo Lin.
2.3. Phần tử đối xứng vị trí hay phần tử đối xứng hình vô hạn.
2.3.1. Trục tịnh tiến [LT].

Là phương trong một hình mà khi ta tịnh tiến hình một đoạn thẳng nhất định song song với phương đó thì hình sẽ trở về vị trí tương tự vị trí cũ trong không gian và đoạn thẳng đó là bước tịnh tiến hay chu kỳ tịnh tiến.
 2.3.2. Mặt ảnh trượt [PT].

Là một tập hợp gồm một mặt đối xứng và một phép tịnh tiến song song với mặt đối xứng đó, chúng không tác dụng riêng lẻ mà đồng thời. Ở đây việc dịch chuyển bằng một nửa đoạn tịnh tiến cơ sở trước sau đó cho đối xứng.
2.3.3. Trục xoắn ốc [LXn].

Là một tập hợp gồm một mặt đối xứng và một phép tịnh tiến song song với trục đối xứng đó, chúng không tác dụng riêng lẻ mà đồng thời.
( Trục xoắn ốc có các loại: Lx3, Lx4, Lx6. Còn Lx1 tương ứng với trục tịnh tiến. Lx2 tương ứng với mặt ảnh trượt.
Chương 3: Các nhóm điểm tinh thể học.

3.1. Các khái niệm.

- Nhóm là tập hợp các vật mà ta gọi là các phần tử của nhóm, chúng phải thỏa mãn bốn tiên đề sau:


1. Giữa các phần tử của nhóm có phép tính xác định duy nhất gọi là phép nhân: khi nhân hai phân tử A và B của nhóm ta được phần tử thứ ba tương ứng C của nhóm gọi là tích:  
C = B.A


2. Khi nhân ta có tính chất kết hợp: 
A(B.C) = (A.B)C


3. Có một và chỉ một phần tử gọi là phần tử đơn vị E sao cho đối với bất cứ phần tử A nào khác của nhóm thì luôn có: 
A.E = E.A = A

4. Bất cứ phần tử nào của nhóm cũng có phần tử nghịch đảo, nghĩa là với mỗi phần tử A có một và chỉ một phần tử B = A-1 sao cho:

A.B = B.A = E


( Từ bốn tiên đề trên ta suy ra:

- Phép nhân nhóm không bắt buộc phỉ liên quan đến phép nhân số học  hoặc đại số.


- Phép nhân nhóm không phải lúc nào cũng có tính chất giao hoán, tức là BA có thể khác BA. Nhóm trong đó phép nhân có tính chất giao hoán thì được gọi là nhóm Abel.


- Từ tiên đề 1 ta thấy tích của một phần tử với chính nó (A.A = A2) là một phần tử của nhóm. [2]

Tập hợp các yếu tố đối xứng gồm tâm đối xứng, mặt phẳng đối xứng, và các trục đối xứng có được trong tinh thể được gọi là các nhóm đối xứng điểm.


Ví dụ: Trong phép đối xứng quay, những điểm nằm trên trục sẽ không thay đổi nên các trục đối xứng là các nhóm điểm loại một (hay các nhóm vòng), bậc của trục đối xứng là bậc của nhóm. ( Có 11 nhóm điểm ứng với các trục đối xứng quay.


Nếu thay thế các trục quay trong các nhóm điểm đó bằng các trục nghịch đảo, có thể có được 21 nhóm  điểm (các nhóm điểm loại hai).
( Như vậy, trong tinh thể học có 32 nhóm điểm.


Mỗi phép đối xứng thuộc các nhóm tinh thể học đều được thực hiện đối với một phép đối xứng nào đó: trục quay Cn, hoặc mặt phẳng gương (h trực giao với một trục quay, hoặc mặt phẳng gương (v chứa một trục quay, hoặc mặt phẳng gương (d là mặt phân giác giữa hai trục quay giao nhau, hoặc là tâm nghịch đảo i, hoặc trục quay - phản xạ gương Sn. Tổ hợp của một phép quay Cn và phép phản xạ gương (h đối với mặt phẳng gương trực giao  với trục quay gọi là phép quay – phản xạ gương Sn: Sn = Cn.(h =(h Cn. trục quay tương ứng gọi là trục quay – phản xạ gương Sn. 


Nếu một phép quay – phản xạ gương Sn thuộc vào nhóm điểm G thì trục quay – phản xạ gương Sn của phép biến đổi tổ hợp này là một yếu tố đối xứng của nhóm điểm G.[3]
3.2. Phân loại mạng Bravais.

Trong mạng không gian, các phần tử đối xứng cắt nhau tại các nút mạng, trong đó mọi nút mạng đều có tính đối xứng điểm như nhau. Dựa trên các tính chất đối xứng (bất biến) đối với nhóm tịnh tiến, các mạng Bravais được chia làm 14 loại. Các mạng có cùng một nhóm điểm thì được sắp xếp thành một hệ. Cắn cứ vào tính đối xứng với các nhóm điểm khác nhau thì 14 mạng Bravais được chia làm 7 hệ - 3 hạng tinh thể.

- 7 hệ tinh thể (Singoni) gồm: hệ ba nghiêng (tam tà), hệ một nghiêng (đơn tà), hệ trực thoi, hệ tam phương, hệ tứ phương, hệ lục phương và hệ lập phương.
- 3 hạng tinh thể: 
+ Hạng thấp: có một số phương đơn vị (không nhỏ hơn ba), không có trục đối xứng cao hơn bậc hai (hệ ba nghiêng, hệ một nghiêng, hệ trực thoi). 

+ Hạng trung: một phương đơn vị trùng với một trục duy nhất có bậc cao hơn hai (gọi là trục chính) gồm có hệ tam phương, hệ tứ phương, hệ lục phương.

+ Hạng cao: không có phương đơn vị và luôn có một số trục đối xứng cao hơn bậc hai (hệ lập phương).

Mỗi hệ tinh thể được đặc trưng bằng một số trục đối xứng nhất định và bằng số các phương đơn vị. Phương đơn vị trong mạng không gian là phương duy nhất và không lặp lại. Mỗi hệ tinh thể ứng với một ô mạng cơ bản có hình dạng nhất định với các mặt ngoài thể hiện ở chiều dài các cạnh là a1, a2, a3 và các góc giữa chúng là α, β, (.
14 mạng Bravais được chia thành 4 loại:

     - Loại nguyên thủy (hay đơn giản (P)): nút mạng được phân bố vị trí đỉnh của ô mạng.

     - Loại tâm đáy (A, B hay C): nút mạng được phân bố ở vị trí đỉnh và tâm hai đáy nào đó của ô mạng.

     - Loại tâm mặt (F): nút mạng được phân bố ở vị trí đỉnh và tâm các mặt của ô mạng.

     - Loại tâm khối (I): nút mạng được phân bố ở vị trí đỉnh và tâm của ô mạng.

* Hệ tam tà (triclinic): 
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Hệ có ô cơ sở đối xứng là hình bình hành xiên ba cạnh khác nhau, cả ba góc giữa các cạnh đều không phải là góc vuông mà là các góc nhọn hoặc góc tù tùy ý. Mạng Bravais tam tà có phép đối xứng duy nhất là phép nghịch đảo. Hệ chỉ có một loại mạng duy nhất là mạng tam tà đơn (hình 3.1a).
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Hình 3.1: a – Mạng tam tà đơn,               b – Mạng đơn tà đơn,              c – Mạng đơn tà tâm đáy.

* Hệ đơn tà (monoclinic): 
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Hệ có ô cơ sở đối xứng là hình trụ thẳng đứng mà đáy là hình bình hành, cả ba cạnh có chiều dài khác nhau. Hệ có hai loại mạng là mạng đơn tà đơn (hình 3.1b) và mạng đơn tà tâm đáy (hình 3.1c). Yếu tố đối xứng trong ô mạng là L2 hoặc P hoặc L2PC.


* Hệ trực thoi (orthorhombic): 
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Hệ có ô cơ sở đối xứng là hình hộp chữ nhật có cả ba cạnh khác nhau, trực giao với nhau từng đôi một. Hệ có 4 loại mạng là mạng trực giao đơn, mạng trực giao tâm mặt, mạng trực giao tâm đáy, mạng trực giao tâm khối (hình 3.2). Yếu tố đối xứng trong tinh thể là 3L2, L22P hay 3L23PC.
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Hình 3.2: Hệ trực thoi đơn giản, tâm đáy, tâm khối, tâm diện
* Hệ tam phương (trigonal): 
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Hệ có ô cơ sở đối xứng là một hình tám đỉnh và 12 mặt xung quanh là 12 tam giác cân. Trong tinh thể có duy nhất một trục đối xứng bậc ba, đó là phép đối xứng của hình tam giác đều. Hệ này có duy nhất một mạng đơn (hình 3.3b). Yếu tố đối xứng của ô mạng tinh thể là L33L23PC.
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        Hình 3.3: a – Mạng lục phương tâm đáy,      b - Mạng tam phương đơn giản
* Hệ lục phương (hexagonal): 
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Hệ có ô cơ sở đối xứng là hình trụ thẳng đứng có đáy là hình lục giác đều. Ngoài sáu đỉnh là sáu nút của mạng Bravais mỗi mặt đáy còn chứa một nút tại tâm điểm của nó. Hệ này chỉ có một loại mạng là mạng lục phương tâm đáy (hình 3.3a). Yếu tố đối xứng trong tinh thể là L66L2​7PC.
* Hệ tứ phương (tetragonal): 
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    Hình 3.4: a – Mạng tứ phương đơn giản,   b – Mạng tứ phương tâm khối

Hệ có ô cơ sở đối xứng là hình trụ thẳng đứng đáy vuông, chiều cao hình trụ có giá trị khác cạnh hình vuông (tứ giác đều) là đáy hình trụ. Hệ có hai loại mạng đơn là mạng tứ phương đơn giản (hình 3.4a) và mạng tứ phương tâm khối (hình 3.4b). Yếu tố đối xứng trong tinh thể là L43L23PC.
* Hệ lập phương (cubic): 
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Hệ có ô cơ sở đối xứng là hình lập phương. Hệ có ba loại mạng là mạng lập phương đơn giản (hình3.5a), mạng lập phương tâm khối (hình 3.5b) và mạng lập phương tâm mặt (hình 3.5c). Yếu tố đối xứng trong tinh thể là 3L44L36L29PC.
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Hình 3.5: a- Mạng lập phương đơn giản, b – Mạng lập phương tâm khối 

c – Mạng lập phương tâm mặt
3.3. Các nhóm điểm tinh thể học trong 7 hệ mạng Bravais.

Trên đây chúng ta đã phân loại các mạng Bravais thành 7 hệ - 14 mạng căn cứ vào các phép đối xứng gọi là nhóm đối xứng điểm của nó. Ta đã biết là có tất cả 32 nhóm điểm tinh thể học. Ta hãy xét xem trong mỗi hệ tinh thể có chứa những nhóm đối xứng nào? Cần chú ý rằng một yếu tố đối xứng điểm của tinh thể cũng phải là một yếu tố đối xứng của mạng Bravais, do một phép biến đổi điểm của tinh thể không thay đổi vị trí của chúng thì cũng không làm thay đổi vị trí của ô cơ sở đối xứng.

Bây giờ ta xét kỹ cho từng hệ, tìm xem mỗi hệ chứa tinh thể với các nhóm đối xứng điểm nào (xét từ hệ có tính chất đối xứng thấp đến cao)​​​.
3.3.1. Hệ tam tà (triclinic).

Ngoài phép biến đổi đồng nhất (phép quay C​1) mạng tam tà chỉ bất biến với phép nghịch đảo i, do đó hai yếu tố đối xứng là trục quay C1 và tâm nghịch đảo i. Các nhóm điểm có các yếu tố đối xứng này là C1 và Ci.


- Nhóm C1 là nhóm chỉ gồm một yếu tố đơn vị E. Không có yếu tố đối xứng nào. Ô cơ sở của tinh thể là bất đối xứng.


- Nhóm Ci là nhóm giao hoán gồm hai yếu tố: đơn vị E và phép nghịch đảo i. Do đó chỉ có một yếu tố đối xứng là tâm nghịch đảo i.
3.3.2. Hệ đơn tà (monoclinic).

Ngoài phép nghịch đảo đã nói trên thì mạng đơn tà còn có các yếu tố đối xứng sau: trục quay C2 và mặt phẳng gương (h trực giao với trục quay. Các nhóm điểm có các yếu tố đối xứng này là C1h, C2 và C2h.

- Nhóm C1h là nhóm giao hoán gồm hai yếu tố: đơn vị E và phép phản xạ gương (. Chỉ có một yếu tố đối xứng là mặt phẳng gương (.

- Nhóm C2 là nhóm giao hoán gồm hai yếu tố: đơn vị E và phép quay C2 góc π quanh một trục nào đó, 
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. Chỉ có một yếu tố đối xứng là trục quay C2.

- Nhóm C2h là nhóm giao hoán gồm bốn yếu tố E, C2, (h, i với bảng nhân nhóm như sau:
Bảng 1: Bảng nhân nhóm C2
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Các yếu tố đối xứng của nhóm C2h là: trục quay C2, mặt phẳng gương (h và tâm nghịch đảo i là giao điểm của chúng. Nhóm C2 là nhóm con của nhóm C2h.
3.3.3. Hệ trực thoi (orthorhombic).

Ngoài phép nghịch đảo thì mạng trực thoi còn có các yếu tố đối xứng sau: ba trục quay C2 và ba mặt phẳng gương (, mỗi mặt phẳng trực giao với một trục quay C2 và chứa hai trục kia cho nên vừa có thể coi là mặt thẳng đứng (v, vừa có thể coi là mặt nằm ngang (h. Các nhóm điểm có các yếu tố đối xứng này là C2v, D2, D2h.
- Nhóm C​2v là nhóm giao hoán gồm các yếu tố E, C2, (v, 
[image: image49.wmf]v

s

¢
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Bảng 2:Bảng nhân nhóm C2v
	
	E
	C2
	(v
	
[image: image50.wmf]v

s

¢



	E
	E
	C2
	(v
	
[image: image51.wmf]v

s

¢



	C2
	C2
	E
	
[image: image52.wmf]v

s

¢


	(v

	(v
	(v
	
[image: image53.wmf]v

s

¢


	E
	C2

	
[image: image54.wmf]v

s

¢


	
[image: image55.wmf]v

s

¢


	(v
	C2
	E



Các yếu tố đối xứng của nhóm C2v là: trục quay C2 và hai mặt phẳng gương chứa trục quay (v  và 
[image: image56.wmf]v

s

¢

 trực giao với nhau. Nhóm C2 là nhóm con C2v​
[image: image229.png]



- Nhóm D2 có ba yếu tố đối xứng là các trục quay C2 vuông góc với nhau từng đôi một.  Trong một phép quay C2 quanh một trục nào đó mỗi trục khác chuyển thành chính nó nhưng đổi chiều ngược lại. 

Hình 3.6: Yếu tố đối xứng của nhóm D2

- Nhóm D2h gồm các yếu tố của nhóm con D2, phép phản xạ gương qua mặt phẳng gương (h chứa hai trục quay C2 và tổ hợp của chúng. Ngoài ra còn có thêm hai yếu tố đối xứng là mặt phẳng gương (h và tâm nghịch đảo i trùng với ba trục quay C2.
3.3.4. Hệ tam phương (trigonal) hay hệ hình thoi (rhombohedral).

Ngoài phép nghịch đảo thì hình tam giác – ô cơ sở đối xứng của mạng tam phương, cũng chính là mạng Bravais của hệ có các yếu tố đối xứng sau: một trục quay C3, ba mặt phẳng gương (v chứa trục quay mà mỗi mặt phẳng đó chứa một đỉnh không nằm trên trục quay C3, ba trục quay C2 trực giao với trục quay C3 tại tâm điểm của hình rhombohedre và song song với một cạnh của hai tam giác đều (mỗi tam giác được tạo bởi ba đỉnh). Các nhóm điểm có các yếu tố đối xứng này là C3, C3v, S6, D3 và D3d.

- Nhóm C3 là nhóm vòng sinh ra bởi phép quay C3 một góc 
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 quanh một trục nào đó. Yếu tố 
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 quanh trục này, nó trùng với phép quay 
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Ta có 
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. ( Chỉ có một yếu tố đối xứng là trục C3.
- Nhóm C3v gồm ba yếu tố E, C3, 
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3

-

C

 của nhóm con C3 và 3 phép phản xạ gương (v, 
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 qua ba mặt phẳng gương chứa trục quay cũng ký hiệu (v, 
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 thu được từ mặt phẳng (v sau khi thực hiện phép quay C3. Còn mặt phẳng 
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 thu được từ mặt phẳng (v sau khi thực hiện phép quay 
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, tức là thu được từ mặt phẳng 
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 sau khi thực hiện phép quay C3.
Bảng 2:Bảng nhân nhóm C3v
	
	E
	C3
	
[image: image75.wmf]1

3

-

C


	(v
	
[image: image76.wmf]v

s

¢


	
[image: image77.wmf]v

s

¢

¢



	E
	E
	C3
	
[image: image78.wmf]1

3

-

C


	(v
	
[image: image79.wmf]v

s

¢


	
[image: image80.wmf]v

s

¢

¢



	C3
	C3
	
[image: image81.wmf]1

3

-

C


	E
	
[image: image82.wmf]v

s

¢

¢


	(v
	
[image: image83.wmf]v

s

¢



	
[image: image84.wmf]1

3

-

C


	
[image: image85.wmf]1

3

-

C


	E
	C3
	
[image: image86.wmf]v

s

¢


	
[image: image87.wmf]v

s

¢

¢


	(v

	(v
	(v
	
[image: image88.wmf]v

s

¢


	
[image: image89.wmf]v

s

¢

¢


	E
	C3
	
[image: image90.wmf]1

3

-

C



	
[image: image91.wmf]v

s

¢


	
[image: image92.wmf]v

s

¢


	
[image: image93.wmf]v

s

¢

¢


	(v
	
[image: image94.wmf]1

3

-

C


	E
	C3

	
[image: image95.wmf]v

s

¢

¢


	
[image: image96.wmf]v

s

¢

¢


	(v
	
[image: image97.wmf]v

s

¢


	C3
	
[image: image98.wmf]1

3

-

C


	E



Nhóm C3v chia thành 3 lớp các yếu tố liên hợp:
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- Nhóm S6 là nhóm giao hoán gồm 6 yếu tố:

E, S6 = (h.C6, 
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( Ngoài yếu tố đối xứng trục quay - phản xạ gương S6 còn tâm nghịch đảo i trên trục quay S6.


- Nhóm D3 có bốn yếu tố đối xứng là một trục quay C3 và ba trục quay C2 trực giao với trục quay C3 và nằm trong cùng một mặt phẳng. 
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Hình 3.7: Biểu diễn ba trục quay C2         Hình 3.8:Biểu diễn yếu tố đối xứng của nhóm D3d.
- Nhóm D3d gồm các yếu tố của nhóm con D3, ba phép phản xạ gương qua ba mặt phẳng gương 
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d

d

s

s

s

¢

¢

¢

,

,

 chứa trục quay C3 và là mặt phẳng phân giác của các góc tạo bởi trục quay C2 trực giao với trục quay C3. Các yếu tố đối xứng là trục quay C2 và ba mặt phẳng gương 
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 (hình 3.8). 

3.3.5. Hệ tứ phương (tetragonal).

Ngoài tâm nghịch đảo i thì các mạng tứ phương còn có các yếu tố đối xứng sau: một trục C4, một mặt phẳng gương (h trực giao với trục quay C4, bốn mặt phẳng gương (v chứa trục quay C4, hai trục quay C2, bốn mặt phẳng gương (hai mặt phẳng gương trực giao với hai trục quay C2, hai mặt phẳng còn lại chứa hai mặt phẳng này và trùng với hai mặt phẳng chứa trục quay C4). Các nhóm điểm có các yếu tố đối xứng này là C4, S4, C4h, C4v, D2d, D4 và D4h. 

- Nhóm giao hoán C4 là nhóm vòng sinh bởi phép quay C4 một góc bằng 
[image: image108.wmf]2
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 quanh một trục nào đó. Nhóm này gồm bốn yếu tố khác nhau là C4, 
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. Nhóm chỉ có một yếu tố đối xứng là trục quay C4​.

- Nhóm S4 là nhóm giao hoán gồm bốn yếu tố là E, 
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. Nhóm chỉ có một yếu tố đối xứng là trục quay - phản xạ gương S4.

- Nhóm C4h là nhóm giao hoán gồm bốn yếu tố E, C4, C2, 
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 của nhóm con C4, phép phản xạ gương (h qua một mặt phẳng gương trực giao với trục quay cũng gọi là mặt phẳng gương (h và các tổ hợp của chúng. Các yếu tố đối xứng là trục quay C4, mặt phẳng gương (h và tâm nghịch đảo i.
- Nhóm C4v gồm các yếu tố E, C4, C2, 
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 của nhóm con C4 và các phép phản xạ gương 
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 qua bốn mặt phẳng phản xạ gương chứa trục quay cũng ký hiệu là 
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 trực giao với (v và thu được từ (v sau khi thực hiện phép quay C4, 
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 sau khi thực hiện phép quay C4​, 
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 là hai mặt phẳng phân giác của hai góc vuông giữa các mặt phẳng  (v và 
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. Nhóm C4v là một nhóm các phép đối xứng của một hình trụ thẳng đứng, đáy vuông.
Bảng 3: Bảng phân nhóm C4v
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- Nhóm D2d gồm các yếu tố của nhóm con D2, hai phép phản xạ gương (d, 
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 qua hai mặt phẳng gương chứa một trục quay C2 và là hai mặt phẳng phân giác của hai góc vuông tạo bởi hai trục quay C2 kia và các tổ hợp của chúng. Các yếu tố đối xứng trong tinh thể là ba trục quay C2​, hai mặt phẳng gương (d, 
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 Hình 3.9: Biểu diễn các yếu tố
 
           Hình 3.10: Biểu diễn các yếu tố 
      đối xứng của nhóm D​​2d


      đối xứng của nhóm D4

- Nhóm D4 có năm yếu tố đối xứng là một trục quay C4 và bốn trục quay C2 trực giao với trục quay C4 và nằm trong cùng một mặt phẳng. Trên hình 3.10, trục quay C4 trực giao với mặt phẳng hình vẽ và đi qua điểm O của các trục quay C2.

- Nhóm D4h gồm các yếu tố của nhóm con D4, phép phản xạ gương qua mặt phẳng gương (h chứa ba trục quay C2 và các tổ hợp của chúng. Các yếu tố đối xứng là: trục quay C4, bốn trục quay C2 trực giao với trục quay C4 và nằm trong cùng một mặt phẳng, mặt phẳng gương (h chứa bốn trục quay C2 và tâm nghịch đảo i trùng với giao điểm của các trục quay.
3.3.6. Hệ lục phương (hexagonal).

Ngoài phép nghịch đảo i thì mạng lục phương còn có các yếu tố đối xứng sau: một trục quay C6, một mặt phẳng gương (h trực giao với trục quay C6, sáu mặt phẳng gương (v chứa trục quay C6, sáu trục quay C2 trực giao với trục quay C6 tại tâm nghịch đảo i của ô cơ sở đối xứng. Các nhóm điểm có các yếu tố đối xứng này là 
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- Nhóm C3h là nhóm giao hoán gồm ba yếu tố E, C3, 
[image: image169.wmf]1
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 của nhóm con C3, phép phản xạ gương (h qua một mặt phẳng gương trực giao với trục quay và các tổ hợp của chúng. Có hai yếu tố đối xứng là trục quay C​3 và mặt phẳng gương (h trực giao với nhau.
- Nhóm D​3h gồm các yếu tố của nhóm con D2, phép phản xạ gương qua mặt phẳng gương (h chứa ba trục quay C2 và các tổ hợp của chúng. Các yếu tố đối xứng là: trục quay C3, ba trục quay C2 trực giao với trục quay C3 và nằm trong cùng một mặt phẳng, mặt phẳng (h chứa ba trục quay C2.

- Nhóm C6 là nhóm vòng sinh bởi phép quay C6 một góc 600 quanh một trục nào đó và gồm sáu yếu tố: E, C6, 
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.     ( Chỉ có một yếu tố đối xứng là trục quay C6.

- Nhóm C6h là nhóm giao hoán gồm sáu yếu tố: E, C3, C6, C2, 
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 của nhóm con C6, phép phản xạ gương (h qua một mặt phẳng gương trực giao với trục quay cũng gọi là mặt phẳng gương (h và các tổ hợp của chúng. Các yếu tố đối xứng là: trục quay C6 và mặt phẳng gương (h trực giao với nhau và tâm nghịch đảo i trùng với giao điểm của chúng.

- Nhóm C6v gồm sáu yếu tố của nhóm con C6 và sáu phép phản xạ gương qua sáu mặt phẳng gương chứa trục quay.

- Nhóm D6 có bảy yếu tố đối xứng là một trục quay C6 và sáu trục quay C2 trực giao với trục quay C6 và nằm trong cùng một mặt phẳng.

- Nhóm D6h gồm các yếu tố của nhóm con D6, phép phản xạ gương qua mặt phẳng gương (h chứa sáu trục quay C2 và các tổ hợp của chúng. Ngoài các yếu tố đối xứng đã biết của nhóm con D6 còn có hai yếu tố đối xứng nữa là mặt phẳng gương (h và tâm nghịch đảo i trùng với giao điểm các trục quay.
3.3.7. Hệ lập phương (cubic).

Ngoài tâm nghịch đảo i thì các mạng lập phương còn có các yếu tố đối xứng sau: ba trục quay C4, bốn trục quay C3, sáu trục quay C2. Ứng với mỗi trục quay C4 có mặt phẳng gương (h trực giao với nó và bốn mặt phẳng gương (v chứa các trục quay này. Ứng với mỗi trục quay C3 có một mặt phẳng gương trực giao với nó và ba mặt phẳng gương (v chứa trục quay này. Và ứng với mỗi trục quay C2 có một mặt phẳng gương (h trực giao với nó và hai mặt phẳng gương (v chứa trục quay này. Trong một số yếu tố kể trên có thể trùng nhau. Các nhóm điểm có các yếu tố đối xứng này là T, Th, Td, O, Oh.
- Nhóm T là nhóm các phép quay không làm thay đổi vị trí của một hình tứ diện đều, mà chỉ làm cho các đỉnh của nó đổi chỗ cho nhau, gồm 12 yếu tố sau: E, 3C2, 4C3, 4
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. Các yếu tố đối xứng là: ba trục quay C2 và bốn trục quay C3.

- Nhóm Th là tích trực tiếp của nhóm T và nhóm Ci: 
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,gồm 24 yếu tố: 12 phép quay không làm thay đổi vị trí của một hình tứ diện đều và 12 phép quay – nghịch đảo (mỗi phép quay – nghịch đảo là tổ hợp của một phép quay nói trên và phép nghịch đảo i đối với tâm điểm của hình tứ diện). Các yếu tố đối xứng là: ba trục quay C2, bốn trục quay C3 và tâm nghịch đảo i. Nhóm Th gồm tám lớp yếu tố liên hợp:
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- Nhóm Td gồm tất cả các phép đối xứng của hình tứ diện đều và được gọi là nhóm tứ diện (tetrahedral). Các yếu tố của nhóm T đề là các yếu tố của nhóm Td. Nhóm Td có 24 yếu tố: E, 3C2, 4C3, 4
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, 6(d. Vì trong nhóm Td có các phép phản xạ gfg chứa trục quay cho nên các phép quay C3 và 
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 liên hợp nhau, các phép quay – nghịch đảo iC4 và i
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 liên hợp nhau. Do đó nhóm Td gồm năm lớp yếu tố liên hợp:
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- Nhóm O gồm tất cả các phép quay làm các đỉnh của hình lập phương đổi chỗ cho nhau nhưng không làm thay đổi vị trí của hình lập phương đó. Các phép quay đó là:
     + Phép quay C4, 
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 quanh ba trục quay C4 (mỗi trục quay này đi qua tâm của hai hình vuông là hai mặt bên song song của hình lập phương).
     + Phép quay C3, 
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quanh bốn trục quay C3 (mỗi trục quay đi qua hai đỉnh của hình lập phương đối xứng với nhau qua tâm nghịch đảo là tâm của hình lập phương).

     + Phép quay C2 quanh sáu trục quay C2 (mỗi trục quay đi qua trung điểm của hai cạnh bên song song của hình lập phương đối xứng đối với nahu qua tâm nghịch đảo là tâm của hình lập phương).

( Nhóm O có 24 yếu tố: E, 3C4, 3
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, 6C2. Các yếu tố đối xứng là ba trục quay C4, bốn trục quay C3 và sáu trục quay C2. Nhóm O có năm lớp yếu tố liên hợp sau: 
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- Nhóm Oh gồm tất cả các phép đối xứng của hình lập phương, trong đó có 24 phép quay là yếu tố của nhóm con O, ngoài ra còn có 24 tổ hợp của mỗi phép quay đó với phép nghịch đảo i đối với tâm của hình lập phương. Nhóm Oh có 48 yếu tố và có thể xem là tích trực tiếp của nhóm con O và nhóm con Ci:            
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Do nhóm O có năm lớp yếu tố liên hợp, nhóm Ci có hai yếu tố E và i (i giao hoán với tất cả các yếu tố của nhóm con O) ( O tách ra thành mười lớp các yếu tố liên hợp: C1, C2, C3. C4, C5 như của nhóm O và 
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Tóm lại, căn cứ vào đặc điểm của các yếu tố đối xứng chính của nhóm điểm, 7 hệ tinh thể  có chứa các nhóm điểm trong 32 nhóm điểm tinh thể học. Sự phân loại đó được trình bày tóm tắt trong bảng sau:
Bảng 4: Phân loại các nhóm điểm tinh thể học.
	Hệ tinh thể
	Các yếu tố đối xứng chính
	Các nhóm điểm
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KẾT LUẬN

Với mục đích đã đặt ra ban đầu, đề tài này đã làm được những việc sau: 
- Tìm hiểu được sâu hơn về các ký hiệu, ký hiệu, chỉ số của mạng tinh thể.

- Trình bày được và tính chất đối xứng trong tinh thể.
- Nêu được các khái niệm, phân loại các hệ tinh thể.

- Tìm hiểu được các phép đối xứng trong tinh thể và trong mỗi hệ tinh thể có chứa những nhóm điểm nào.
Trong quá trình học tập và tìm hiểu, mặc dù đã rất cố gắng, song do những điều kiện còn hạn chế cả về khách quan lẫn chủ quan nên chắc chắn bài tập lớn của tôi không thể tránh khỏi những thiếu sót. Tôi rất mong nhận được những ý kiến đóng góp và giúp đỡ của các thầy cô và các bạn.

Tôi xin chân thành cảm ơn!

TÀI LIỆU THAM KHẢO
Sách tham khảo chính:

1. Đào Trần Cao, “Cơ sở Vật lý chất rắn”, Nhà xuất bản Đại học Quốc gia Hà Nội, 2004.

2. A.A.Ruxacov, “Phân tích cấu trúc kim loại bằng tia Rơnghen”, Nhà xuất bản Đại học và Trung học chuyên nghiệp, Phần 3 (54 - 98), 1983

3. Viện sĩ Nguyễn Văn Hiệu, “Tập bài giảng Lý thuyết nhóm trong vật rắn”, Hà Nội ,1997.

4. Lê Khắc Bình, Nguyễn Nhật Khánh, “Bài giảng Cơ sở Vật lý chất rắn”, Đại học Khoa học tự nhiên, TP.Hồ Chí Minh
Trên mạng internet

http://www.scribd.com/doc/23618601/Tinh-the-hoc
[image: image227.png]VPV WY VLN
Dich tiéng anh chuyén nghanh khoa hoc
ty nhién va ki thuat.

Dich cac bai giang trong chuong trinh
hoc liéu mé cua hoc vién MIT, Yale.

Tim va dich tai liéu phyc vy cho sinh
vién lam seminer, luan van.

Tai sao moi thir deu n mién
phi va chuyén nghiép 777









































� EMBED Equation.3  ���











PAGE  
34
http://mientayvn.com/chat_box_li.html

[image: image234.png]


_1338276806.unknown

_1338300951.unknown

_1338306012.unknown

_1338362787.unknown

_1338363645.unknown

_1338364598.unknown

_1338364866.unknown

_1338365293.unknown

_1338365344.unknown

_1338365363.unknown

_1338365314.unknown

_1338365252.unknown

_1338364642.unknown

_1338364522.unknown

_1338364555.unknown

_1338364354.unknown

_1338363181.unknown

_1338363505.unknown

_1338363579.unknown

_1338362875.unknown

_1338362828.unknown

_1338362260.unknown

_1338362678.unknown

_1338362728.unknown

_1338362768.unknown

_1338362623.unknown

_1338362652.unknown

_1338362385.unknown

_1338360237.unknown

_1338360291.unknown

_1338360491.unknown

_1338360492.unknown

_1338360261.unknown

_1338359904.unknown

_1338360180.unknown

_1338351718.unknown

_1338302865.unknown

_1338305110.unknown

_1338305745.unknown

_1338305979.unknown

_1338305826.unknown

_1338305949.unknown

_1338305197.unknown

_1338305370.unknown

_1338305164.unknown

_1338304803.unknown

_1338304938.unknown

_1338304962.unknown

_1338304900.unknown

_1338302942.unknown

_1338304389.unknown

_1338302902.unknown

_1338301045.unknown

_1338302435.unknown

_1338302581.unknown

_1338302839.unknown

_1338302523.unknown

_1338301491.unknown

_1338301578.unknown

_1338301162.unknown

_1338301012.unknown

_1338277570.unknown

_1338297862.unknown

_1338299068.unknown

_1338300820.unknown

_1338300911.unknown

_1338299128.unknown

_1338299966.unknown

_1338297989.unknown

_1338298293.unknown

_1338298382.unknown

_1338298249.unknown

_1338297966.unknown

_1338297540.unknown

_1338297592.unknown

_1338297702.unknown

_1338297840.unknown

_1338297774.unknown

_1338297652.unknown

_1338297562.unknown

_1338285938.unknown

_1338285966.unknown

_1338297509.unknown

_1338285898.unknown

_1338276851.unknown

_1338277569.unknown

_1338275163.unknown

_1338275771.unknown

_1338275700.unknown

_1338275733.unknown

_1338275230.unknown

_1338203443.unknown

_1338205470.unknown

_1338205699.unknown

_1338204256.unknown

_1338204297.unknown

_1338194489.unknown

_1338194949.unknown

_1338101509.unknown

_1338193023.unknown

