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Nội dung
1. Sai hỏng điểm (point defects) – 0D

 Nút khuyết (vacancies)
 Các nguyên tử xen kẽ (interstitials)
 Tạp chất

2. Sai hỏng đường, lệch mạng (line defects) – 1D
 Lệch mang biên (edge dislocations)
 Lệch mạng xoắn (screw dislocations)

3. Sai hỏng mặt, biên hạt (planar defects) – 2D
 Xếp nghiêng (tilt)
 Xoắn (twist)

4. Sai hỏng thể tích, sai hỏng khối ( bulk, volume defects) – 3D
 Lỗ hổng khối
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Nội dung

 Solids are
like People.
It is their
deffects
that make
them
interesting
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Phân loại sai hỏng

a: nguyên tử tạp chất xen kẽ, b: lệch mạng biên, c: nguyên tử tự xen kẽ, d: nút khuyết, e: sự ngưng tụ các
nguyên tử tạp chất, f: vòng lệch mạng dạng nút khuyết, g: vòng lệch mạng dạng xen kẽ, h: nguyên tử tạp
chất thay thế
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Phân loại sai hỏng
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Phân loại sai hỏng
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Sai hỏng trong chất rắn (defects)

 Các tinh thể thực thường luôn có sai hỏng (defects).
 Các sai hỏng thường có ảnh hưởng lớn đến các tính

chất của vật liệu
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Các loại sai hỏng
 Sai hỏng điểm (0D):

 Các nguyên tử bị thiếu
hoặc không nằm ở các nút
mạng - (nút khuyết,
nguyên tử xen kẽ, tạp
chất…)

 Sai hỏng đường (1D)
 Nhóm các nguyên tử nằm

ở các vị trí không đều
(lệch mạng biên và lệch
mạng xoắn)

 Sai hỏng mặt (2D)
 Các mặt nằm giữa 2 miền

đồng nhất của vật liệu
(biên hạt, mặt ngoài…)

 Sai hỏng khối (3D)
 Các lỗ hổng, vết nứt…

Đường lệch mạng trên tinh thể Silic
(chụp TEM)
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Sai hỏng điểm (point defects)
 Các sai hỏng trung hòa

 Nút khuyết
 Tự xen kẽ

 Sai hỏng do tạp chất
 Thay thế
 Xen kẽ

Sai hỏng nội tại Sai hỏng ngoại
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Sai hỏng điểm (point defects)
 Nút khuyết (vacancy)

 Vị trí trong mạng không có
nguyên tử chiếm chỗ

 Số lượng nút khuyết
 Là số nút khuyết cân bằng

được tạo thành do các
dao động nhiệt theo
phương trình nhiệt động
học NV=NSexp(-QV/kBT)
với NS là số nút mạng, kB
là hằng số Boltzmann, QV
là năng lượng cần thiết để
tạo một nút mạng trống
trong tinh thể hoàn hảo, T
là nhiệt độ Kelvin

 Dùng công thức này có thể
tính số nút khuyết trong vật
rắn cho những nhiệt độ
khác nhau
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Sai hỏng điểm (point defects)
 Tự xen kẽ (Self-interstitials) –

nội tại: có những nguyên tử
xen kẽ nhưng chỉ chứa những
nguyên tử cùng một loại như
trong mạng – thường tìm thấy
trong thực nghiệm ở các kim
loại và bán dẫn

 Xen kẽ (Impurity interstitials) –
từ bên ngoài: Những nguyên
tử xen kẽ là những tạp chất
mà nguyên tử có kích thước
nhỏ - thường nằm ngoài nút
mạng, xen giữa những nguyên
tử trong mạng

Cấu trúc tự xen kẽ trong một vài
kim loại
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Ví dụ về tính số nút khuyết
 Tính số nút khuyết có

trong đồng (Cu) ở nhiệt
độ phòng, biết năng
lượng tạo nút khuyết
QV=0,9 eV/atom
 kBT=300Kx8,62x10-5 eV/K

=0,026eV

 Số nút mạng NS=NA/Acu

 NA = 6,023x1023 atom/mol
 = 8,4 g/cm3

 ACu = 63,5 g/mol
 NS = NA/Acu = 8x1022

atom/mol
 NV = 8x1022 x exp(-

0,9/0,026) = 7,4x107

nútkhuyết/cm3
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Sai hỏng Schottky
và Sai hỏng Frenkel

Sai hỏng Schottky trên NaCl               Sai hỏng Frenkel trên NaCl

Cặp FrenkelNút khuyết Cation       Nút khuyết Anion
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Sai hỏng Schottky
và Sai hỏng Frenkel
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Sai hỏng Schottky
và Sai hỏng Frenkel

 Sai hỏng Frenkel có thể xuất hiện trên phân
mạng anion (–) hoặc cation (+)

 Thực tế cho thấy sai hỏng Frenkel cation phổ
biến hơn sai hỏng Frenkel anion
 Cation có kích thước nhỏ hơn Anion – do đó dễ

dung hợp hơn ở các vị trí khoảng trống giữa các
nút mạng

 Các cấu trúc Flourites (CaF2, SrF2, ZnO2,
UO2) có các anion sai hỏng Frenkel định xứ
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Sai hỏng Schottky
và Sai hỏng Frenkel
 Anions là những ion tích điện âm, tạo thành khi nguyên

tử thu nhận thêm electron trong phản ứng. Anions tích
điện âm do điện tử dư so với số proton trong hạt nhân.

 Cations là những ion tích điện dương, tạo thành khi
nguyên tử bị mất electron trong phản ứng, tạo nên lỗ
trống về điện tử “electron hole”. Cations là đối lập với
anions, do cations có số điện tử ít hơn so với số protons.

 Radical ions (gốc): gốc ions là ions chứa số lẻ các
electrons và hầu hết đều có hoạt tính rất cao và không
bền.
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Sai hỏng Schottky
và Sai hỏng Frenkel
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Tâm màu (Color Centers)
 Tâm màu: Sai hỏng gồm một nút khuyết ion âm và

một electron liên kết với nút khuyết đó
 Các sai hỏng đó hấp thụ ánh sáng làm cho một số

tinh thể vốn trong suốt trở nên có màu – các tâm đó
thường gọi là tâm F (Farbe tiếng Đức là màu sắc)

 Các điện tử bị bẫy ở vị trí các nút khuyết tạo màu
cho vật liệu
 Các tâm màu
 Màu là do sự chuyển mức của các điện tử bị bẫy

 Các điện tử bị bẫy khi
 Chiếu xạ mẫu
 Khi xử lý một điện tử donor với hơi của Na và K
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Tâm màu (Color Centers)
Tâm F, H và V

 Chiếu xạ có thể tạo ra sai hỏng khi
một electron bị mất đi hoặc thêm
vào

 Xử lý với hơi kim loại kiềm có thể
tạo ra các electron dư trong vật liệu

 Tâm F: electron bị bắt ở nút khuyết
anion

 Ví dụ tâm màu do electron bị bắt
dẫn đến sự hấp thụ trong vùng
nhìn thấy

 Tâm H: nguyên tử Cl nằm xen kẽ
giữa các nút liên kết với Cl- của
mạng

 Tâm V: các electron bị lấy đi từ nút
anion của mạng, dẫn tới cặp
nguyên tử Cl và Cl- lân cận
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Tạp chất
 Tạp chất: Các nguyên tử khác với nguyên tử vật

liệu tinh thể
 Tất cả các chất rắn đều có lẫn tạp chất
 Tạp chất có thể do sẵn có trong tinh thể, hoặc do chủ động

đưa vào để làm thay đổi tính chất của vật liệu
 Ví dụ sắt chứa một lượng nhỏ carbon đưa vào sẽ

trở nên cứng hơn. Khi pha tạp B hoặc P vào Silic sẽ
làm cho Silic trở thành loại p hoặc loại n

 Hợp kim là hỗn hợp có chủ định với thành phần
gồm nhiều kim loại làm thay đổi các tính chất của
kim loại
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Dung dịch rắn
 Dung dịch rắn: Tạo thành từ chất chủ (dung môi hay matrix) có

hòa tan thành phần thiểu số (chất tan)
 Độ hòa tan (solubility): khả năng hòa tan
 Dung môi: hợp kim, nguyên tố hay hợp chất tồn tại ở dạng đa số
 Chất tan: hợp kim, nguyên tố hay hợp chất tồn tại ở dạng thiểu

số
 Dung dịch rắn:

 Đồng nhất
 Giữ nguyên cấu trúc tinh thể
 Chứa các tạp chất phân tán ngẫu nhiên (thay thế hoặc xen kẽ)

 Pha thứ hai: Khi các nguyên tử chất tan được thêm vào các hợp
chất 1 cấu trúc mới được tạo thành hoặc chất tan tạo nên các
chất kết tủa địa phương. Tạp chất tạo nên dung dịch rắn hay pha
thứ hai là tùy thuộc vào bản chất của tạp chất, nồng độ, nhiệt độ,
áp suất …
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Dung dịch rắn thay thế
1) Kích thước nguyên tử: các nguyên tử phải hợp

nhau, sai khác về bán kính nguyên tử của chất
dung môi và chất tan ở trong khoảng ~15%

2) Cấu trúc tinh thể chất tan và dung môi phải giống
nhau

3) Độ âm điện của chất tan và dung môi phải xấp xỉ
nhau (nếu không các pha kim loại trung gian inter-
metallic sẽ được tạo thành)

4) Nói chung lượng chất tan ở trong dung môi sẽ cao
hơn khi nó có hóa trị cao hơn dung môi
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Dung dịch rắn xen kẽ
 Dung dịch rắn xen kẽ của carbon trong -Fe:

nguyên tử đủ nhỏ để nằm xen kẽ trong mạng
tuy có tạo nên ứng suất nhỏ trong mạng LPI

 Các yếu tố cho độ hòa tan lớn: Với cấu
trúc FCC, BCC, HCP, các khoảng trống giữa
các nguyên tử chủ tương đối nhỏ  bán kính
nguyên tử của chất tan lại càng cần nhỏ hơn
nhiều bán kính nguyên tử của dung môi
(thông thườngnồng độ chất tan lớn nhất
≤10% - 2% với C-Fe)
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Sự khuếch tán
các sai hỏng điểm
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Lệch mạng (Dislocations)
 Lệch mạng là các sai hỏng

đường
 Lệch mạng cũng tạo biến

dạng đàn hồi nhỏ cho mạng
ở khoảng cách xa

 Lệch mạng có ảnh hưởng
lớn đến các tính chất cơ của
vật liệu – dùng để giải thích
tính chất cơ của vật liệu

Lệch mạng xoắn                                             Lệch mạng biên
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Lệch mạng (Dislocations)
 Là các sai hỏng không

cân bằng
 Nồng độ không được xác

định bởi thừa số
Boltzmann

 Khi được cung cấp đủ
thời gian và năng lượng
 các nguyên tử tái xắp
xếp loại bỏ lệch mạng

 Nguồn gốc hình thành
 Ứng suất cơ học và biến

dạng
 Sai hỏng trong quá trình

nuôi tinh thể
 Được mô tả bởi

 Đường lệch mạng – chỉ vị
trí và sự định hướng của
lệch mạng

 Véctơ Burgers – biểu thị
khoảng trượt đơn vị (xác
định độ lớn và chiều)
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Lệch mạng biên
Edge Dislocations

 Lệch mạng biên: xuất
hiện “các mặt nguyên
tử dư” trong mạng tinh
thể

 Véctơ Burgers hướng
vuông góc với đường
lệch mạng (trên hình)
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Lệch mạng biên
Edge Dislocations

 Lệch mạng biên – xuất
hiện sự không liên tục
của các mặt trong tinh
thể giới hạn bởi đường
lệch mạng

 Trong thực tế lệch
mạng biên cũng có cấu
trúc phức tạp
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Lệch mạng biên
Edge Dislocations
 Sự chuyển động của lệch mạng khi chịu ứng suất

giống sự di chuyển của một con sâu
 Sự tái phân bố ứng suất và lệch mạng
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Lệch mạng biên
Véctơ Burgers
 Để mô tả kích thước và chiều

của sự biến dạng mạng tinh
thể do lệch mạng  người ta
dùng véctơ Burgers

 Xác định véctơ Burgers bằng
cách vẽ đường từ nguyên tử
này đến nguyên tử khác với
cùng một số khoảng cách
nguyên tử như nhau theo các
chiều. Nếu tinh thể chứa lệch
mạng thì đường nối sẽ không
kín. Véctơ làm kín mạch là
véctơ Burgers b

 Véctơ Burgers vuông góc với
đường lệch mạng
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Lệch mạng xoắn
Screw Dislocations

 Lệch mạng xoắn: Sự
xoay của hai phần lân
cận trong tinh thể theo
đường lệch mạng

 Xuất hiện ứng suất trên
đường lệch mạng

 Khi được cung cấp đủ
thời gian và nhiệt độ 
có sự tái xắp xếp và
khử lệch mạng
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Lệch mạng xoắn
Véctơ Burgers
 Véctơ Burgers mô tả đường

lệch mạng
 Lệch mạng xoắn là sự xoay

hai phần lân cận của tinh
thể song song với chiều tinh
thể bị dịch chuyển

 Véctơ Burgers b song song
với đường lệch mạng

Đường
lệch mạng
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Lệch mạng biên
Lệch mạng xoắn

 Lệch mạng biên: Véctơ
Burgers vuông góc với
đường lệch mạng

 Lệch mạng xoắn: Véctơ
Burgers song song với
đường lệch mạng
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Quan sát các lệch mạng
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Quan sát các lệch mạng
 Các cấu trúc lệch

mạng quan sát
được trên tinh
thể Silic bằng
kính hiển vi điện
tử truyền qua
(TEM)

 Các lệch mạng
trên thực tế có
hình dạng phức
tạp
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Quan sát các lệch mạng
 Các cấu trúc lệch

mạng quan sát
được trên tinh
thể Silic bằng
kính hiển vi điện
tử truyền qua
(TEM)

 Các lệch mạng
trên thực tế có
hình dạng phức
tạp
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Sai hỏng mặt
 Mặt ngoài

 Các nguyên tử ở mặt ngoài
không có liên kết đầy đủ và
có năng lượng cao hơn các
nguyên tử bên trong thể
tích  xuất hiện năng
lượng mặt ngoài,  (J/m2)

 Các mặt ngoài do sức căng
mặt ngoài có xu hướng thu
nhỏ lại

 Các mặt ngoài chất rắn có
thể “tái tạo” để thỏa mãn
các liên kết giữa các
nguyên tử ở bề mặt

 Biên hạt
 Vật liệu đa tinh thể gồm

nhiều hạt tinh thể nhỏ với
định hướng tinh thể khác
nhau  xuất hiện các biên
hạt – là các miền có sự xắp
xếp lệch nhau về tinh thể

 Các mặt ngoài và biên hạt
có hoạt tính mạnh  các
tạp chất có xu hướng tập
trung ở các biên hạt. Năng
lượng ở bề mặt các hạt có
xu hướng giảm với các hạt
nhỏ
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Sai hỏng mặt
 Định hướng của

hai hạt I và II
trong mối tương
quan với định
hướng tinh thể
trong mỗi hạt khi
coi hạt I làm
chuẩn
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Sai hỏng mặt
 Biên hạt

song tinh
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Sai hỏng mặt
 Năng lượng biên

hạt phụ thuộc
mạnh vào tương
quan định hướng
giữa 2 mặt

 Năng lượng biên
hạt phụ thuộc
mạnh vào chỉ số
Miller ở biên hạt
tiếp xúc
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Sai hỏng mặt
 Biên hạt khi có mặt năng

lượng thấp (ví dụ mặt
(111) ở biên hạt song
tinh)

 Biên hạt khi có mặt năng
lượng cao

 Sự tối ưu hóa về năng
lượng bởi facetting (tạo
mặt) mặt (111), diện tích
tuy tăng nhưng năng
lượng giảm
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Sai hỏng mặt
 Biên hạt trong các

chất rắn đa tinh thể
 Biên hạt được coi là

một dãy các lệch
mạng

  là góc sai lệch về
định hướng giữa hai
hạt tinh thể liền kế
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Sai hỏng mặt
 Tùy theo góc lệch

trong sự xắp xếp các
mặt tinh thể kế bên
mà phân biệt

 Biên hạt góc nhỏ khi
góc  lệch giữa 2 hạt
là nhỏ - cỡ một vài độ

 Biên hạt góc lớn
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Sai hỏng thể tích
 Các lỗ hổng - ảnh

hưởng nhiều đến các
tính chất nhiệt và cơ

 Các vết nứt - ảnh
hưởng nhiều đến các
tính chất cơ

 Các thể ngoại nhập –
làm thay đổi nhiều tính
chất điện, cơ, quang
của vật liệu
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Kích thước hạt
 Kích thước hạt (grain size) là

thông số quan trọng của vật liệu
đa tinh thể

 Xác định kích thước hạt bằng
phương pháp biểu đồ chặn

 Phương pháp thường hay dùng
(American Society for Testing
and Materials (ASTM)) so sánh
với các biểu đồ chuẩn kích
thước hạt xác định thang bậc từ
1 đến 10.

Biểu đồ một số thang đo nghiên cứu trong vật liệu
với n là số kích thước hạt, N là kích thước hạt trung
bình đơn vị là inch vuông  nhân với hệ số 100
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Kích thước các sai hỏng

10-14 10-10 10-6 10-2 102

Thang độ dài (m)

Sai hỏng thể tíchSai hỏng đường

Sai hỏng giữa các mặt
Sai hỏng
điểm
nguyên tử

Sai hỏng
điểm điện
tử

Nút
khuyết
tạp chất

Lệch
mạng

Biên hạt
và song
tinh

-Lỗ hổng

-Tinh thể

-Vết nứt

Kích thước các loại sai hỏng



Tóm lại
 Chỗ trống và xen kẽ

 Các vật liệu dạng rắn đều chứa số lượng lớn
các bất hoàn hảo hoặc các lệch khỏi hoàn hảo
của tinh thể. Sai hỏng điểm liên quan đến các
vị trí chứa 1 hoặc 2 nguyên tử bao gồm các
chỗ trống (hay vị trí còn trống trong mạng),
các vị trí tự xen kẽ (các nguyên tử chất chủ
chiếm vị trí xen kẽ) và các nguyên tử tạp chất

 Tạp chất trong chất rắn
 Có thể tạo dung dịch rắn khi thêm các nguyên

tử tạp chất vào chất rắn. Khi đó cấu trúc tinh
thể ban đầu vẫn được duy trì, không tạo ra
pha mới. Với dung dịch rắn thay thế, nguyên
tử tạp thay thế các nguyên tử chất chủ và
được coi là hòa tan khi đường kính nguyên tử
và độ âm điện của cả hai loại nguyên tử là
tương đồng, có cùng cấu trúc tinh thể và khi
các nguyên tử tạp chất có hóa trị bằng hoặc
nhỏ hơn của chất chủ. Dung dịch rắn xen kẽ
có lượng nguyên tử tạp tương đối nhỏ chiếm
giữ vị trí xen kẽ giữa các nguyên tử chất chủ

 Đặc trưng thành phần
 Thành phần của hợp kim có thể đặc trưng

bằng thành phần trăm về khối lượng hoặc
nguyên tử. Cơ sở của cách tính phần trăm
khối lượng của thành phần hợp thành so với
khối lượng tổng cộng của hợp kim. Phần trăm
nguyên tử được tính là số mol của mỗi thành
phần hợp thành so với số mol tổng cộng của
các nguyên tố trong hợp kim

 Lệch mạng - Sai hỏng đường
 Lệch mạng là dạng sai hỏng tinh thể một

chiều. Có hai loại là lệch mạng biên và lệch
mạng xoắn. Lệch mạng biên được xem là sự
sai lệch cấu trúc mạng dọc theo biên của nửa
mặt dư của nguyên tử, còn lệch mạng xoắn là
nghiêng mặt xoắn ốc. Với lệch mạng hỗn hợp
có thể thấy các thành phần của cả hai loại. Độ
lớn và hướng của sai lệch mạng trong lệch
mạng đặc trưng bởi véc tơ Bergers. Hướng
tương đối của véc tơ Bergers và đường lệch
mạng là (1) vuông góc khi lệch mạng biên, (2)
song song khi lệch mạng xoắn và (3) không
vuông góc và cũng không song song khi lệch
mạng hỗn hợp
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Tóm lại
 Các sai hỏng khối ở mặt phân cách hoặc

sai hỏng thể tích, sự dao dộng nguyên tử
 Những bất hoàn hảo khác bao gồm các sai

hỏng ở mặt phân cách (các mặt ngoài, biên
hạt - ở cả góc lớn và góc nhỏ, song tinh v.v..),
các sai hỏng thể tích (vết nứt, lỗ hổng v.v..) và
dao động nguyên tử. Mỗi loại bất hoàn hảo
đều ảnh hưởng tới tính chất của vật liệu

 Kỹ thuật nghiên cứu hiển vi
 Rất nhiều các thành phần cấu trúc và sai hỏng

quan trọng của vật liệu là trong phạm vi nghiên
cứu của kỹ thuật hiển vi và người ta có thể
quan sát được bằng kính hiển vi. Cả hai loại
hiển vi quang học và hiển vi điện tử đều được
sử dụng và thường kết hợp với các thiết bị
chụp ảnh. Các chế độ truyền qua và phản xạ
đều được sử dụng với cả hai loại hiển vi. Bản
chất của mẫu, cấu trúc nguyên tố và các sai
hỏng là được ưu tiên quan tâm.

 Kỹ thuật hiển vi đầu dò quét (SPM) gần đây
được  phát triển mạnh để nghiên cứu các đặc
trưng bề mặt của mẫu theo kỹ thuật nghiên
cứu bề mặt dạng bản đồ (topographical
maps). Kỹ thuật này cũng nghiên cứu các cấu
trúc ở phạm vi nguyên tử và phân tử

 Xác định kích thước hạt
 Kích thước hạt của các vật liệu đa tinh thể

thường được xác định bằng kỹ thuật vi ảnh
(photomicrographic techniques). Có hai
phương pháp thường dùng phổ biến là biểu đồ
chuẩn và biểu đồ chặn
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HếT CHƯƠNG IV
Bài tập chương IV
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