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Tại sao lại phải nghiên cứu
Cấu trúc tinh thể
 Các vật liệu được đề cập tới là ở

dạng chất rắn
 Tính chất các vật liệu liên quan

trực tiếp đến cấu trúc tinh thể của
chúng – Là tinh thể hoặc là không
tinh thể

 Các tinh thể đơn chất (của một
nguyên tố thành phần) và các
tinh thể hợp chất (gồm nhiều
nguyên tố thành phần)

 Cấu trúc và kích thước các tinh
thể, các biên hạt
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Tại sao lại phải nghiên cứu
Cấu trúc tinh thể
 Chất rắn: Đơn tinh thể, đa tinh

thể, vô định hình, giả tinh thể
 Ở các chất đơn tinh thể, các hiệu

ứng của sự sắp xếp các nguyên
tử trong tinh thể thường dễ dàng
quan sát một cách vĩ mô, do hình
dạng tự nhiên của tinh thể
thường phản ánh cấu trúc sắp
xếp nguyên tử

 Các sai hỏng tinh thể ảnh hưởng
rất rõ rệt lên các tính chất vật lý
và hóa học của vật liệu. Các kiến
thức về cấu trúc tinh thể là rất
quan trọng để hiểu rõ về các sai
hỏng trong tinh thể
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Tại sao lại phải nghiên cứu
Cấu trúc tinh thể

 Cấu trúc đơn
tinh thể

 Cấu trúc vô
định hình
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Tại sao lại phải nghiên cứu
Cấu trúc tinh thể
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Cấu trúc Tinh thể thi
 Tinh thể là sự sắp xếp tuần hoàn trong không gian của các

nguyên tử hoặc phân tử, các nhóm nguyên tử hoặc phân tử
 Sự sắp xếp tuần hoàn lặp lại theo cả 3 chiều không gian
 Trong điều kiện lý tưởng, có thể tạo đơn tinh thể, trong đó tất

cả các nguyên tử trong chất rắn đều trong cùng một cấu trúc

= +

Cấu trúc tinh thể = Mạng tinh thể + Cơ sở
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Cấu trúc Tinh thể

Cấu trúc tinh thể =           Mạng tinh thể           + Cơ sở

Hoặc
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Giả Tinh thể - Quasicrystals
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Giả Tinh thể - Quasicrystals
 Giả tinh thể là một dạng tồn

tại khác biệt của chất rắn
trong đó các nguyên tử sắp
xếp dường như là đều đặn
nhưng không có sự lặp lại

 Được đề cập tới và nghiên
cứu lần đầu tiên bởi Dan
Shechtman năm 1982

 Hầu hết các giả tinh thể thu
được cho thấy đều là hợp
kim của Nhôm (Al-Ni-Co, Al-
Pd-Mn, Al-Cu-Fe), một số
các hợp kim khác gồm có
(Ti-Zr-Ni, Zn-Mg-Ho)

 Từ Giả tinh thể được dùng
để chỉ các mẫu có trật tự xa
nhưng không tuần hoàn

 Các vật liệu có cấu trúc
tuần hoàn đã được nghiên
cứu nhiều. Còn ít quan tâm
tới các vật liệu giả tuần
hoàn (quasiperiodic) hoặc
bất tuần hoàn (aperiodic)
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Đa hình và thù hình
 Một số vật liệu có thể tồn tại

nhiều hơn một loại cấu hình
tinh thể - được gọi là tính đa
hình (polymorphism)

 Nếu vật liệu đó là một chất
rắn cùng một nguyên tố -
được gọi là có tính thù hình,
tính khác hình (allotropy)

 Một ví dụ cho allotropy là
nguyên tố carbon – có thể
tồn tại ở nhiều dạng như
kim cương, than chì, carbon
nanotubes, C60, C70 … và
carbon vô định hình …
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Tính dị hướng
 Các chiều khác nhau trong một

tinh thể có sự xắp xếp khác
nhau – dẫn đến khác nhau về
một số tính chất vật lý và hóa
học

 Ví dụ các nguyên tử dọc theo
cạnh của ô FCC cách xa nhau
hơn so với hướng chéo

 Dị hướng về đối xứng trong
không gian dẫn đến dị hướng
về nhiều tính chất cơ bản

 Trong đa tinh thể, sự định
hướng các hạt là hoàn toàn
ngẫu nhiên  tính chất của vật
liệu là đẳng hướng

 Một số vật liệu có các hạt với
chiều ưu tiên
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Mô tả Mạng Tinh thể
 Mô tả mạng tinh thể
 Các véctơ tịnh tiến cơ

sở: a1, a2, a3 – có thể
chọn tùy ý

 Véctơ tịnh tiến của
mạng tinh thể:
T=n1a1+n2a2+n3a3

Tn
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Mô tả Mạng Tinh thể
NĂNG LƯỢNG VÀ SỰ SẮP XẾP NGUYÊN TỬ

Xắp xếp
nguyên
tử có cấu
trúc xếp
chặt có
mức năng
lượng
thấp hơn
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Mô tả Mạng Tinh thể
CÁC LOẠI VẬT LiỆU VÀ SỰ SẮP XẾP NGUYÊN TỬ
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Đối xứng Mạng Tinh thể
 Phép đối xứng: phép

biến đổi không gian làm
cho mạng tinh thể trùng
với chính nó

 Các đối xứng tịnh tiến
 Các trục quay C1, C2, C3,

C4 và C6

 Mặt phản xạ gương M
 Tâm đảo I



Đại học Khoa học Tự nhiên
Khoa Khoa học Vật liệu

TP. Hồ Chí Minh 2008 17

Trục quay trong Tinh thể
 Trục quay cấp n (Cn) trục quay

quanh góc

để mạng tinh thể trùng với chính nó
1+2cosn = số nguyên

n

2
π

n 

C4

C3
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5 Mạng Tinh thể hai chiều
Mạng Đặc điểm của ô

Mạng nghiêng
Mạng lục giác
Mạng vuông
Mạng chữ nhật
Mạng chữ nhật tâm mặt

a1 ≠ a2,  ≠ 90°
a1 = a2,  = 120°
a1 = a2,  = 90°
a1 ≠ a2,  = 90°
a1 ≠ a2,  ≠ 90°
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Mạng Tinh thể ba chiều
7 hệ tinh thể
 Mỗi tinh thể có một tập tối thiểu các yếu tố đối xứng
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Mạng Tinh thể ba chiều
7 hệ tinh thể
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Mạng Tinh thể ba chiều
7 hệ tinh thể
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Mạng Tinh thể ba chiều
7 hệ tinh thể
 Tinh thể là sự sắp xếp tuần

hoàn trong không gian của
các nguyên tử hoặc phân
tử, các nhóm nguyên tử
hoặc phân tử

 Sự sắp xếp tuần hoàn lặp
lại theo cả 3 chiều không
gian

 Trong điều kiện lý tưởng, có
thể tạo thành đơn tinh thể,
với tất cả các nguyên tử
trong chất rắn đều trong
cùng một cấu trúc

Ba nghiêng

Một nghiêng
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Mạng Tinh thể ba chiều
7 hệ tinh thể

Trực phương
(Trực thoi)

Sáu phương
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Mạng Tinh thể ba chiều
7 hệ tinh thể
 Tinh thể là sự sắp xếp

tuần hoàn trong không
gian của các nguyên tử
hoặc phân tử, các nhóm
nguyên tử hoặc phân tử

 Sự sắp xếp tuần hoàn
lặp lại theo cả 3 chiều
không gian

 Trong điều kiện lý
tưởng, có thể tạo thành
đơn tinh thể, với tất cả
các nguyên tử trong
chất rắn đều trong cùng
một cấu trúc

Ba phương

Bốn phương

Lập phương



Đại học Khoa học Tự nhiên
Khoa Khoa học Vật liệu

TP. Hồ Chí Minh 2008 25

Mạng Tinh thể ba chiều
7 hệ tinh thể
 Thể tích các ô mạng Bravais được tính như sau
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Các Mạng Tinh thể cơ bản
Mạng Bravais (Bravais Lattice)

Cách chọn các véctơ a1, a2, a3 của mạng Bravais
 Ô có tính đối xứng cao nhất của hệ mà tinh thể được

xếp vào
 Ô có số góc vuông lớn nhất hoặc số cạnh bằng nhau

và số góc bằng nhau nhiều nhất
 Ô có thể tích nhỏ nhất (ô nguyên tố, ô cơ sở)

Nếu không thể đồng thời thỏa mãn cả 3 yếu tố trên thì chọn
các véctơ a1, a2, a3 theo thứ tự ưu tiên 1, 2, 3

 Chỉ có 7 dạng ô cơ sở có thể dùng để lấp đầy không gian
mạng tinh thể
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Số nút trong một ô cơ sở

1 nút 2 nút 4 nút
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Hệ số xếp chặt APF
trong tinh thể

Hệ số xếp chặt
nguyên tử APF
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Chỉ số Miller
của nút Mạng Tinh thể

Chỉ số Miller là để mô tả các nút mạng, các mặt, các hướng
trong tinh thể

 Vị trí của một nút mạng nào đó đối với gốc tọa độ đã chọn
được xác định bởi 3 tọa độ x, y, z. Các tọa độ đó được viết:
x = ha1, y = ka2, và z = ℓa3 – trong đó a1, a2 và a3 là các thông
số của mạng và h, k, ℓ là các số nguyên

 Nếu lấy a1, a2 và a3 là đơn vị đo độ dài dọc theo các trục của
mạng thì tọa độ của nút sẽ là các số h, k, ℓ. Các số đó được
gọi là các chỉ số của nút và được ký hiệu là [hk,ℓ] hay hk,ℓ

Cách xác định chỉ số của nút mạng trong tinh thể
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Chỉ số Miller
của nút Mạng Tinh thể
Cách xác định chỉ số của nút mạng trong tinh thể
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Chỉ số Miller
của chiều trong Tinh thể

Chỉ số Miller chiều của một đường trong mạng tinh thể có thể xác định
bằng cách vẽ đường song song với đường đó qua gốc tọa độ. Chỉ số
Miller của đường là tọa độ của điểm đầu tiên mà đường đi qua. Nếu
tọa độ của điểm đó là u, v, w thì chỉ số chiều của đường sẽ là [uvw].
Các chỉ số cho số khoảng cách dọc theo mỗi chiều (u x a, v x b, w x c)
nên các chỉ số như nhau không có nghĩa độ dịch chuyển là như nhau

 Theo quy ước người ta dùng tập các số nguyên nhỏ nhất [½½1], [112],
[224] để chỉ các chiều tương đương – người ta dùng [112]

 Các chỉ số âm được ký hiệu có gạch ngang ở trên đầu [112]

Cách xác định ba chỉ số về chiều trong tinh thể



Chỉ số Miller
của chiều trong Tinh thể
1. Véc tơ có độ dài thích hợp được đặt sao cho đi qua gốc hệ tọa độ. Mọi véc tơ đều

có thể dịch chuyển trong mạng tinh thể mà không làm nó thay đổi nếu vẫn duy trì
sự song song

2. Xác định chiều dài của hình chiếu véc tơ lên 3 trục: thang đo theo đơn vị của ô cơ
sở a, b và c

3. Bộ 3 số này được nhân hoặc chia bởi cùng một hệ số (quy dồng mẫu số) để rút
gọn chúng về bộ các số nguyên nhỏ nhất

4. Bộ 3 chỉ số được cho vào trong móc vuông không phân cách bởi dấu phảy [uvw].
Rút gọn bộ các số nguyên u, v, w tương ứng với hình chiếu theo các trục x, y và z
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Cách xác định ba chỉ số về chiều trong tinh thể
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Chỉ số Miller
của chiều trong Tinh thể
 Vector như hình vẽ đi qua gốc hệ tọa

độ, do đó không cần phải tịnh tiến.
Hình chiếu của vectơ lên các trục x, y,
và z lần lượt là a/2, b, and 0c, được xác
định ½, 1, and 0 theo thông số của ô
cơ sở (tức là khi chiếu xuống a, b, và
c). Quy đồng mẫu số các số này về bộ
nhỏ nhất của các số nguyên bằng cách
nhân mỗi chỉ số với cùng giá trị 2.Kết
quả là các số nguyên 1, 2, và 0, sẽ
được đóng trong ngoặc vuông [120]

Các hướng [100], [110], và [111]
trong một ô cơ bản trong tinh thể

Các hình chiếu

Quy đồng mẫu số
Đặt trong dấu ngoặc

Các bước thực hiện như sau
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Chỉ số Miller
của chiều trong Tinh thể

Với hệ tinh thể lục giác,
(a)Các hướng [0001], [1100], and [1120]
(b) Các mặt (0001), (1011), and (1010)
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Chỉ số Miller
của chiều trong Tinh thể

Chuyển từ hệ 3 chỉ số sang hệ 4 chỉ số u’, v’, w’  u, v, t, w
a1
a2
z

a1
a2
a3
z
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Chỉ số Miller
của chiều trong Tinh thể
Questions and Problems 3.32

Các hình chiếu -1 1 0
Quy đồng mẫu số -1 1 0
Đặt trong dấu ngoặc [110]

x y zA

Các hình chiếu ½ 1 ½
Quy đồng mẫu số 1 2 1
Đặt trong dấu ngoặc [121]

x y zB

Các hình chiếu 0 -½ -1
Quy đồng mẫu số 0 -1 -2
Đặt trong dấu ngoặc [012]

x y zC

Các hình chiếu ½ -1 ½
Quy đồng mẫu số 1 -2 1
Đặt trong dấu ngoặc [121]

x y zD

Chú ý chiều của directions
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Chỉ số Miller
của chiều trong Tinh thể
Questions and Problems 3.33

Chú ý chiều của directions

Các hình chiếu 1 1 -1/3
Quy đồng mẫu số 3 3 -1
Đặt trong dấu ngoặc [331]

x y zA

Các hình chiếu -2/3 0 -½
Quy đồng mẫu số -4 0 -3
Đặt trong dấu ngoặc [403]

x y zB

Các hình chiếu -½ 1 1/6
Quy đồng mẫu số -3 6 1
Đặt trong dấu ngoặc [361]

x y zC

Các hình chiếu -½ ½ -½
Quy đồng mẫu số -1 1 -1
Đặt trong dấu ngoặc [111]

x y zD



Chỉ số Miller
của các mặt trong Tinh thể
1. Nếu mặt phẳng đi qua gốc tọa độ, hoặc là coi những mặt khác song song với nó

tịnh tiến trong cùng một ô cơ sở hoặc là dùng một gốc tọa độ mới được tạo ra ở
góc của một ô cơ sở khác

2. Mặt phẳng trong cấu trúc tinh thể hoặc bị cắt bởi trục tọa độ, hoặc song song với
trục tọa độ; độ dài của mỗi trục tọa độ giới hạn bởi mặt phẳng sẽ xác định các
thông số mạng a, b và c

3. Nghịch đảo các số này, nếu mặt phẳng song song với các trục tọa độ, có thể coi là
cắt ở vô hạn  và do đó chỉ số sau khi nghịch đảo sẽ là zero (0)

4. Bộ ba số này cần rút gọn (quy đồng mẫu số) về bộ ba số nguyên nhỏ nhất nếu cần
thiết, bằng cách nhân hoặc chia bởi cùng một hệ số

5. Cuối cùng, các số nguyên này được đóng trong ngoặc tròn không dùng dấu phảy
phân cách,  ta có (hkl)

Đại học Khoa học Tự nhiên
Khoa Khoa học Vật liệu
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Cách xác định ba chỉ số (hkl) của mặt trong tinh thể



Đại học Khoa học Tự nhiên
Khoa Khoa học Vật liệu
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Chỉ số Miller
của các mặt trong Tinh thể

Chỉ số
Miller vị trí
của một
mặt được
xác định
bởi 3 điểm
mà mặt đó
cắt 3 trục
tọa độ



Đại học Khoa học Tự nhiên
Khoa Khoa học Vật liệu
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Chỉ số Miller
của các mặt trong Tinh thể

 Trình bày các họ mặt (a) (001),
(b) (110), và (c) (111) của các
mặt trong tinh thể

TP. Hồ Chí Minh 2008
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Chỉ số Miller
của các mặt trong Tinh thể

Chỉ số Miller vị trí của một mặt được
xác định bởi 3 điểm mà mặt đó cắt 3
trục tọa độ

 Xác định độ dài từ gốc tọa độ đến
các giao điểm theo đơn vị thông số
mạng A, B và C

 Thực hiện phép nghịch đảo
 Quy đồng mẫu số. Giả sử mẫu số

chung nhỏ nhất là D
 Các số nguyên h = D/A, k = D/B và ℓ

= D/C là các chỉ số Miller của mặt và
được ký hiệu là (hk ℓ)

 hx + k y + ℓz = D, hA = k B = ℓC = D

   1x y z
A B C
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Chỉ số Miller
của các mặt trong Tinh thể

Chỉ số Miller vị trí của một mặt
được xác định bởi 3 điểm mà
mặt đó cắt 3 trục tọa độ

 Xác định độ dài từ gốc tọa độ
đến các giao điểm theo đơn vị
thông số mạng A, B và C

 Thực hiện phép nghịch đảo
 Quy đồng mẫu số. Giả sử mẫu

số chung nhỏ nhất là D
 Các số nguyên h = D/A, k =

D/B và ℓ = D/C là các chỉ số
Miller của mặt và được ký hiệu
là (hk ℓ)

 hx + k y + ℓz = D, hA = k B =
ℓC = D    1x y z

A B C



Đại học Khoa học Tự nhiên
Khoa Khoa học Vật liệu

TP. Hồ Chí Minh 2008 43

Chỉ số Miller
của các mặt trong Tinh thể
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Chỉ số Miller
của các mặt trong Tinh thể



Đại học Khoa học Tự nhiên
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Chỉ số Miller
của các mặt trong Tinh thể

Điểm cắt trục tọa độ 1 -1 1

Quy đồng mẫu số 1 -1 1
Đặt trong dấu ngoặc (1101)

x y zMặt

Nghịch đảo 1 -1 1

a1 a2 z



Đại học Khoa học Tự nhiên
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Khoảng cách giữa các mặt
trong Tinh thể (hkl)

Họ mặt có chỉ số Miller càng nhỏ thì khoảng
cách giữa hai mặt kế nhau càng lớn và mật độ
các nút mạng cũng càng lớn

b

a

(11)

(21)

(81)

(10)

(13)
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Khoảng cách giữa các mặt
trong Tinh thể (hkl)

Chỉ số Miller

 (hk ℓ) biẻu thị cho một họ mặt
song song với nhau

 Mặt (hk ℓ) gần gốc tọc độ nhất cắt
các trục tọa độ ở

 Với hệ lập phương [hk ℓ] vuông
góc với (hk ℓ)

31 2 aa a, ,
h k 

(hkl) 2 2 2

a=d
h k l 

31 2 aa a, ,
h k 
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Cấu trúc của Kim cương
Mạng Bravais: Lập phương
tâm mặt F

 Cơ sở: gồm 2 nguyên tử C ở
(0,0,0) và (¼,¼,¼)

 Ô cơ sở chứa 8 nguyên tử
 Hệ số lấp đầy: 0,34
 Số phối trí: k=4
 Kết tinh theo mạng kim

cương còn có C, Si, Ge,
thiếc xám



Đại học Khoa học Tự nhiên
Khoa Khoa học Vật liệu
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Cấu trúc Lập phương tâm khối
(BCC)

Hướng xếp
chặt:

Hướng xếp
chặt:
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Cấu trúc xếp chặt
(Close Packed - CP)

Các cách xắp xếp các quả cầu
rắn như nhau trong không gian
sao cho phần trống còn lại
giữa chúng là nhỏ nhất: Ở lớp
dưới cùng, các quả cầu được
xếp chặt trên một mặt phẳng
khi mỗi quả cầu tiếp xúc với 6
quả cầu xung quanh

 Cấu trúc xếp chặt thường gặp
nhất là: FCC và HCP

 HCP: ABABABA
 FCC: ABCABCA
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Cấu trúc xếp chặt (HCP)
HCP: ABABABA

 Lớp nguyên tử thứ ba đặt
thẳng hàng trên lớp nguyên
tử thứ nhất

 Mạng Bravais: Lục giác P
 Cơ sở gồm 2 nguyên tử

như nhau ở (0,0,0) và
(2/3,1/3,1/2)

 Hệ số lấp đầy bởi các
quả cầu: 0,74

 Tỷ số c/a: 1,633
 Số phối trí: k=12



Đại học Khoa học Tự nhiên
Khoa Khoa học Vật liệu
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Cấu trúc xếp chặt (HCP)



Đại học Khoa học Tự nhiên
Khoa Khoa học Vật liệu
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Cấu trúc xếp chặt (FCC)
FCC: ABCABCA

 Mặt thứ ba được đặt
trên các chỗ lõm của
mặt thứ nhất mà mặt
thứ hai không chiếm chỗ

 Ô cơ sở chứa 4 nguyên
tử

 Hệ số lấp đầy: 0,74
 Số phối trí: k=12



Đại học Khoa học Tự nhiên
Khoa Khoa học Vật liệu
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Cấu trúc xếp chặt (FCC)
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Cấu trúc xếp chặt (FCC)
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Cấu trúc xếp chặt (FCC)
Hướng xếp
chặt:
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Cấu trúc xếp chặt (CP)
FCC: ABCABCA
HCP: ABABABA

 Cả hai cấu trúc tinh thể FCC và
HCP đều có hệ số lấp đầy là 0,74
(là giá trị cực đại có thể đạt được)

 Cả hai cấu trúc tinh thể FCC và
HCP đều có số phối vị là 12

 Sự khác nhau giữa hai cấu trúc là
thứ tự sắp xếp của các lớp
nguyên tử liên tiếp
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Mật độ 
Mật độ của vật liệu - 
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Mật độ 
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Mật độ 

 Mật độ theo đường - linear density (LD)
 Mật độ theo mặt - planar density (PD)

Số các nguyên tử trên cùng một véctơ
định hướng

Chiều dài của véctơ định
hướng

Số các nguyên tử trên cùng
một mặt

Diện tích của
mặt

=

=
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Mật độ 
Mật độ theo đường - linear density (LD) và mật độ theo mặt - planar density (PD)

Ví dụ: Xác định mật độ theo hướng [110] của cấu trúc tinh thể FCC. Ô cô bản của cấu
trúc FCC (hình có các quả cầu thu nhỏ) với hướng [110] chỉ ra trên hình vẽ. Trên hình
mặt đáy của ô cơ bản ta có 5 nguyên tử; tại đây hướng [110] là vectơ từ tâm của
nguyên tử X qua nguyên tử Y và kết thúc ở tâm của nguyên tử Z. Theo số lượng các
nguyên tử, cần xác định những nguyên tử chung với ô cơ sở bên cạnh. Mỗi nguyên tử
ở góc X và Z là chung với ô cơ sở bên cạnh dọc theo hướng [110] (tức là có 1,5 của
mỗi nguyên tử đó là thuộc về ô cơ sở đang xét), trong khi nguyên tử Y nằm trọn vẹn
trong ô cơ sở. Do đó, có 2 nguyên tử tương đương dọc theo hướng véc tơ [110] trong
ô cơ sở. Vậy, độ dài của véc tơ định hướng là 4R (theo hình vẽ);  mật độ nguyên tử
theo hướng [110] cho cấu trúc FCC là:



Đại học Khoa học Tự nhiên
Khoa Khoa học Vật liệu

TP. Hồ Chí Minh 2008 62

Các thông số đặc trưng
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Tóm lược về tính chất và cấu
trúc tinh thể


