CHUGNG 1 i ,
CAU TRUC TINH THE VA SU HINH THANH

1.1. Cdu tao va lié n ké't nguyé n tu
nguyén t = hat nhan + electron = (proton + notron) + electron
notron khong mang dién
proton mang dié n duong = dién ti ch cuia electron — ng/tlr trung hoa
Khdiniém co ban vé cdu tao nguyén tur

Cau hi nh electron (electron configuration) chi r6: s6 lugng tir chi nh (1, 2, 3...), ky
hi¢u phan 16p (s, p, d...), sO lugng electron thudéc phan 16p (s6 mi trén ky hiéu phan
16p). Vi du: Cu c6é Z =29 c6 cau hi nh electron 1a 1s*2s?2p°® 3s*3p°3d'%4s' qua d6 bi€'t
duoc s6 electron ngoaicung (6 dayla 1,héatri 1).

Cac kim loai chuyén ti€ p: Fe c6 Z = 26: 15*2s*2p°3s?3p®3d°4s?
1.1.2. Cdc dang lié n ké't nguyé n tit trong chdt ran
Cac loai vat lieu khd c nhau c6 thé ton tai cdc dang lien két rieng. Su kha ¢ nhau clia
cicdanglien k&t do cling Ia nguyén nhan tao nén cac ti nh chit kha c nhau.

a. Lié n két dong héa tri
LA lien k&t cha hai (hod c nhié u) nguyén tir g6p chung nhau mot s6 electron hda tri dé
c6 du tdm electron & I6p ngoai ciing. Co6 thé 14y ba vi du nhu sau (hi nh 1.1).
e Clo c6 Z=17 (1s*2s*2p°3s?3p°), c6 7e & 16p ngoai cung, 2 nguyén tir Cl mdi nguyén tir

Hinh1.1.So d6 biéu dién lién két déng hoéa ftri
a. phan tl clo, b. giecmani (Ge), c. métan (CH,)
e Giecmani (Ge, z=32) c6 4e I6p ngoai cung (4s, 4p’), 4 nguyén tir gép chung
(hi nh 1.1b). Lién k&t giita cac nguyén tir cung loai (tr IVB VIIB nhu Cl, Ge) la loai
dong cuc, con gilta cdc nguyén t6 khac loai nhu CH, 1a loaidi cuc.
e Métan (CH,). Cacbon (z=6), c6 4e 16p ngoai cung va 4 nguyén tr H dé mdi
nguyén ti nay gép choné 1 electron lam cho 16p electron ngoai cung du 8 (hi nh 1.1c).
b. Lién két ion
KL nhém IB (Cu, Ag, Au), IIB (Zn, Cd, Hg) trao e cdac nguyén to : VIB (O, S...),
VIIB (H, F, Cl, Br, I). Cac oxit kim loai nhu Al,O,, MgO, CaO, Fe,O,, NiO... ¢c6 xu th&
manh véitao lién k&t ion.
e Lién k&t ion cang manh khi 16p ngoai cung (cho) chita i t e, nhAn ndm cang gin
hat nhan.
e Lién k&t khong di nh huéng (di nh huéng thi xdc sudt lién k&t 16n nhat theo
phuong n6i tam cac nguyén tir), vat liéu cé lién két ion thi ti nh gion cao.
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Hi nh 1.3. S d6 lién két kim loai

c. Lié n k€t kim loai (hi nh 1.3)

o P/n:la lién két trong d6 cac cation kim loai nhan chi m trong ddm may electron tu
do.

o Ning luong lien k€t 1a tong hgp (can bing) — cédc ion kim loai ¢6 vi tri xdc
di nh. Cdc nguyén t6 nhom Ia c6 ti nh kim loai dién hi nh, cang di ch sang bén
phai ti nh chat kim loai cang giam, ti nh dong héa tri trong lié n k€t cang tang.

o Tinhchdtchakimloai:lién két naytao chokim loaicéc ti nh chat dién hi nh:
Anh kim hay vé sang, din nhié¢t va din dién t6t va ti nh déo, dai cao

d. Lié n k€t hon hop -

Thuc ra cdac lién k€t trong cdc chat, vat liéu thong dung thudng mang ti nh hén
hop cua nhi€u loai. Vi du: Na va Cl ¢6 ti nh Am dién 1an lugt1a 0,9 va 3,0. Vi thé
lién k&'t gitta Na va Cl trong NaCl gom khoang 52% lién ké't ion va 48% lién két dong
héa tri .

e. Lién két yéu (Van der Waals)

Do su khdc nhau vé ti nh Am dién tao thanh va phan tr phan cuc. Cic cuc trdi
ddu hit nhau tao ra lién k€t Van der Waals. Lién k€t nay y€u, rdt dé bi phd v& khi
tang nhi¢tdo.
1.2. Sap xép nguyé n tir trong vat chat ..“ ﬂ
1.2.1. Chat khi
Trong cha't khi c6 su sip x€p nguyén tr mot cdch hon loan — khong ¢6 hi nh dang,
ki ch thuéc xac di nh.

1.2.2. Chdt rin tinh thé t

Chdt rén tinh thé : = Y o

- Trdt tyw gan, ma con c6 ca trd e mlsl) £ il

v xa. e A p 6 il

- Cic kiéu mang tinh thé x4 T / . =

dinh: lap phuong, luc gidc,. : :,[ 1 / | P —

(hi nh 1.4) iisiass & s
Hi nh 1.4. So d6 mang tinh thé a) ” b)



1.2.3. Chit 16ng, chat rin vé di nh hi nh va vi tinh thé

a. Chatlong

Trong pham vi he p (khoang 0,25nm) cac nguyén t chit 16ng cé xu thé ti€p xic
(xi t) nhau tao thanh cic dam nho, do vay khong co lai khi nén nhu chat khi , cac
ddm nguyén tir nay luon hi nh thanh va tanra. Chat1éng chi cé trattu gan, khong c6
trat tu xa.
Gilta cdc dam c6 khoang trong do d6 mat do x&€p ctia chat long thap, khi dong dac
thudng ke m theo giam thé ti ch (co ngér).
b. Chit rin vé di nh hi nh

O mot s6 chat, trang thai 16ng c6 do sét cao, cdc nguyén tir khong di do linh
hoat dé sap x&€p lai khi dong déc; chatrin tao thanh c6 ciu triic giong nhu chi't 1ong
trudc d6 goila chdtran vo di nh hi nh. Thay tinh (ma cdu tao co banla SiO,) 1a cha't
ran vo di nh hi nh

Nhu vay vé mit cdu tric, cdc chdtrin gdm 2 loai: tinh thé va vo di nh hi nh.

Kim loai, hop kim va phan I6n cdc chdt vo co, rat nhié u polyme - tinh thé
Tuy theo ban chd't cua vatliéu va t6¢c do lam ngudi khi dong dac — tinh thé hodc vo
di nh hi nh.
Thuy tinh néng chay, cdc phan tlir SiO, [trong d6 ion O* & c4c di nh khdi t¢ dién (bon
mat) tam gidc déu, tam cta kh6i 1a ion Si** nhu biéu thi & hi nh 1.5a] lam nguoi bi nh
thuong — vo di nh hi nh (hi nh 1.5b); lam ngudi v6 cung cham cac phan tir SiO, c6
du thoi gian sip x€p lai theo trat tu xa s& dugc thly tinh (cé cdu tric) tinh thé (hi nh

1.5¢).
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Hi nh 1.5. Cau trac khaéi t& dién [ SiO,]* (a), thay tinh thudng SiO, (b)
thdy tinh tinh thé SiO, (c)
c. Chat rdn vi tinh thé
Ciing v6i vat lié u tinh thé ké trén khi 1am nguoi tir trang thdi 16ng rat nhanh (tré n
duéi 10°d0/s) s& nhan dugc cau tric tinh thé nhung v6i ki ch thude hat rat nho (cd
nm), d6 1a vatliéu ¢ tén goila vi tinh thé (con goi la finemet hay nanomet).
Tém lai cdc vat lieu c6 ba kiéu cdu tric: tinh thé (thudng giap nhi't), vo di nh
hi nh va vi tinh thé (i t gap).
1.3. Khai ni¢ m vé mang tinh thé
P/n: mang tinh thé 12 mo hi nh khong gian bié u dién quy luat hi nh hoc clia su sip xép
nguyén tur.
Phan 16n vat lieu cé cdu tric tinh thé, ti nh chd't rat da dang phu thuoc vao kiéu
mang.
1.3.1. Ti nh déi xitng
e Mang tinh thé mang ti nh d&i xing, 124 mot trong nhitng dac di€ém quan trong, thé
hién ca & hi nh ding bén ngoai, cau tric bén trong ciing nhu cac ti nh chat ctia vat
ran tinh thé.



7

e Tinh d6i xing 1a ti nh cha't hi nh hoc khi quay mot di€ém hay mot phin tr xung

quanh 1 di€ém hay mot dudng véi mot géc o chiing sé trung lip nhau. Diém hay

duong duoc quay xung quanh d6 duoc goi la tam hay truc doi xing. Poi xiing qua

mat phang duoc goi la doi xitng guong. Goin = 27/ o 1a bac ddi xing, chi ¢é n =
1,2,3,4,6;ky hieu L', L*, L°, L*, L°

= -

n=2 (L% n=3 (L3 n=4 (L% n=6 (L%

1.3.2. Oco s6 - ky hié¢ u phuong, mat tinh thé
a. Oco s
e D/n: 1a hi nh kh6inho nhatcé cach sap x€p nguyén tir dai dién
cho toan bo mang tinh thé.
e Do ti nh ddi xiing bing phuwong pha p xoay va ti nh ti€n ta s& suy
ra toan bo mang tinh thé
e Thong s6 mang (hang s6 mang) 1a ki ch thudc ctia 6 co s0,
thudng 12 ki ch thudce cdc canh clia 6 co so tir d6 c6 thé Hi nh 1.6. Oco sé va
hé toa d6
xac di nh toan bo ki ch thudc cua 6 co s& (hi nh 1.6)
b. Nat mang
Nut mang twong tng v6ivi tri cdc nguyén tir trong mang tinh thé.
c. Chi s6 phuong
Phuong l1a duong thang di qua cac nit mang, duoc ky hiéu ba ng [u v w]; Ba chi
sO u, v, w12 ba s6 nguyén ty 1¢ thuan véitoa do clia niit mang nim trén phuong
d66 gan goctoado nhdt ;i nh 1.7). :

a—»

[0011
[111]
y [010]
[100]
X a—>» [110]
Hinh 1.7. Cac phuong dién hi nh Hi nh 1.8. Cac mat dién hi nh cla hé
clia lap phuong hé lap phuong

Chi y: Phuong va mit tinh thé ¢6 ki ch thudc vo han

Trén hi nh 1.7 gi6i thieu ba phwong dién hi nh trong mang tinh thé cta hé lap
phuong:
-duong ché o khoi [111], duong ché o mat [110], canh [100].

Cac phuong c6 cac gia tri tuyét d6i u, v, w giong nhau, tao nén ho phuong
<uvw>. Vi du ho <110> gém cdc phuong sau day ching c6 ciing quy luat sap x€p
nguyén tu:
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[110], [011], [101], [110], [011], [101], [110], [011], [101], [110], [O11], [101] (cdc
ﬁn’r\’ng chéo)
d. Chi s6 Miller ctia mat tinh thé
Mit tinh th€ [ tAp hop cdc mat ¢c6 cdch sap x€p nguyén tir giong hé t nhau, song
song va cach déu nhau, ching c6 cing mot ky hié u. Ngudi ta ky hiéu mat bang chi
s6 Miller (h k1). Cac chi s6 h, k,1dugc xdc di nh theo cdc budc nhu sau:
. i m giao diém clla mat phang tré n ba truc theo thit tw Ox, Oy, Oz,
.x4cdinh toado cdc giao diém, r6i 14y cdc gia tri nghi ch dao,
.quy dong miu so, 1ay cac gia tri cuatu s6,d6 chinhla cacchi so h,k, 1
. Vi du, xdc di nh cacchi s6 Miller cho cac mat

mat diém catcactruc nghi chdao chi so
1 1,1,1/2 1,1,2 (112)
2 1,1,1 1L 1,1
3 I, 1,00 1,1,0
4 1, 00, 00 1,0,0 (100)
5 1,1, 2 1,1,1/2 (221)

Hi nh 1.8 So d6 ky hié¢ u mit tinh thé theo chi s& Miller

Cacmatco cacchi s6 gia tri tuyétddih, k, 1 giong nhau taonén ho mat {hk1}.
Vi du,cdacmathoptaonénho {100} gom (100), (010), (001), (100), (010), (001).

e. Chi s6 Miller - Bravais trong hé luc giac
Chi s6 Miller - Bravais vGi hé c6 bon truc toa do Ox, Oy, Ou, Oz (hi nh 1.9). Chi s6
Miller - Bravais dugc ky hiéu bang (h kil), trong d6 chi s6 thit ba i (cua truc Ou) c6
quan hé¢: i1=-(h+k)
Hay thlr so sanh hai chi s6 nay cho cdc mat trong hé luc gidc dugc tri nh bay & hi nh
1.9:

mat chi s6 Miller chi s6 Miller - Bravais
ABHG (100) (1010)
BCIH (010) (0110)
AGLF (110) (1100)
ABCDEF (001) (0001)
ACIG (1120)

Hi nh 1.9. Hé toa dd trong hé luc giac
va cac mat

Cich ky hiéu theo Miller - Bravais thé hién dugc cdc miat bén cing ho va cing
cdach sdp nguyén ti.
1.3.3. Mat do nguyén tir
a. Mat do xép

La mitc do day dac clanguyén tl trong mang tinh thé. Mat do x&€p theo phuong
(chiéu dai) M,, theo mit M, hay trong toan bo thé ti ch mang M, duoc xdc di nh theo
cdc cong thic: M,=1/L, M,=s/S, M,=v/V



trong do:
« 1,s,vlanlugtla chiéu dai, dién ti ch, thé ti ch bi nguyén i (ion) chi€m chd,
« L,S,Vlanlugtla tong chiéu dai, dién ti ch, thé ti ch xem xét.
b. S6 phdi tri (s6 sdp x€p):1a s6 luong nguyén tir cdch déu gdn nhat mot nguyén tu
da cho. SO sdp x€p cang 16n chiing t6 mang tinh thé cang day dac.
c. Lo hong

La khong gian tréng gitta cdc nguyén tir (coi nguyén tir 1a hi nh cdu dac). Ki ch
thuGe 16 hdng dugc danh gia bing dudng ki nh hay ban ki nh qua cau I6n nhat c6
thé datlot vao.

1.4. Cdu tric tinh thé dién hi nh cia chat rin
1.4.1. Chat rin cé lié n két kim loai (kim loai nguyé n chat)

Pac ti nh cau tric cua kim loai la: nguyén ta (ion) luon c6 xu hudng x€p xi t
chit v6i ki€éu mang don gian (nhu lap phuong tAm mit, 1ap phuong tAm khoi, luc
gidc x&€p chat).

a. Lﬁp phuong tam khéi A2

Oco sé1a hinhlap phuorng, canh bang a, cic nguyen tr (ion) nim & cdc di nh va tam
khéi (hi nh 1.10a, b va ¢). S6 lugng nguyén tir cho mo6i 06: n, = 8 di nh. 1/8 + 1 gitta =2
nguyén tir

16 héng 8

16 héng 4 mat

(2) (b) (©)
{100} {110}

Hinh 1.10. O co s mang lap phuong
tam khéi (a, b), cac 16 héng (c) va cach
x&p cac mat tinh thé {100} va {110} (d)

X

000 ,

Thuong dung cdch vé tuong trung (hi nh ¢). Nguyén tr nim xi t nhau theo phuong
<111>,do do:

- duong ki nhnguyén tit d,,, = a%, sO sapxépla 8.

Cdc mat tinh thé xép day dac nhatla ho {110}. Mat do xep thé ti ch M, = 68%.| C6
hai loai 16 héng: hi nh 4 mit va hinh 8 mat nhu tri nh bay & hi nh d. Loai 8 mat c6

ki ch thuéc bang 0,154 d,,, ndm & tam cdc mat bén {100} va giita cic canh a. Loai 4

mat c6 ki ch thuéc 16n hon mot chit, bang 0,291 d,,, nam & i trén canh n6i di€ém

giita cdc canh doi dién clia cdc mat bén. Nhu vay trong mang A2 ¢6 nhiéu 16 hdng
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nhung ki ch thudc déu nho, 16n nha't cling khong qua 30% ki ch thuGe (dudng ki nh)
nguyén tu.

Cackim loai c6 ki€éu mang Al thudng gip la: Fe,, Cr, Mo, W.
Mang chi nh phuong tam khdi chi khicmang A25a=b#c

b. Lap phuong tam mat Al
o Khic véi kiéu mang A2 1a thay cho nguyén tf nim & trung tam khoi 1A nguyén tir
nim & trung tAim cdc mat bén, nhu biéu thi & cichinhl.11a,bva c.

111y

Hi nh 1.11. Oco s& mang lap phuang tam
mat (a, b), cac 16 hdng (c) va cach xé&p
cac mat tinh thé £100% va {111} (d)

A A B C

d)
o Songuyéntutrongl16la: n,=8dinh.1/8+6mat. 1/2 =4 nguyén tu.
o Trong mang Al, cac nguyén ta x€p xi t nhau theo phuong duong ché o mat <110>,
do do:

duong ki nhd,,, = ag ,s0 sipx€pla 12.

o Cic mat tinh thé day ddac nhatla ho {111}. Mat do xép thé tich M, =74%,
mang Al ndy la kiéu x€p day dac hon A2 va 12 mot trong hai ki€u x€p day dic
nhat.

C6 2 loai 16 hong hi nh 4 mat va hi nh 8 mat nhu tri nh bay & cdc hi nh 1.11c.
Loai bon mat c¢6 ki ch thuée 0,225 d,,, (di nhl va tam ba mat 2,3,4). Bang chi y la
loai 16 hong hi nh tim mat, né ¢6 ki ch thudc 16n hon ca, bang 0,414d,,,, ndm & trung
tam khoi va gilta cdc canh a. So v6i mang A2, mang Al tuy day dac hon song sO
luong 16 hdng lai i t hon ma ki ch thuéce 16 hdng lai 1én hon han (0,225 va 0,41 so véi
0,154 va 0,291). Chi nh diéu nay (ki ch thudc 16 hdng) mdi 1a y€u t6 quy€t di nh cho
su hoa tan du6i dang xen k€.

Khé nhiéu kim loai di€n hi nh c¢6 ki€u mang nay: sat (Fe,), Ni, Cu, Al v6i hing
s6 a mang lan luot bang 0,3656, 0,3524, 0,3615, 0,4049nm; ngoai ra con c6 Pb, Ag,
Au.




