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CHƯƠNG 2. SÓNG PHẢN XẠ VÀ MẠNG ĐẢO  
 

1. Nhiễu xạ của sóng bởi tinh thể  

2. Biên độ sóng tán xạ 

3. Vùng Brillouin 

4. Biểu diễn Fourier của các cơ sở 
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1. Nhiễu xạ của sóng bởi tinh thể  

  Diffraction of waves by crystals 

 Định luật Bragg 

 Giả thiết sóng tới bị phản xạ  

  từ các mặt phẳng song song 

  của các nguyên tử trong tinh thể 

 Tương tự như phản xạ gương: 

 => góc tới = góc phản xạ 

 

 Chùm nhiễu xạ có thể tìm thấy  

 khi các tia phản xạ từ các  

 mặt phẳng nguyên tử giao thoa tăng cường với nhau 

 Xem như là sự tán xạ đàn hồi, năng lượng của tia X không thay đổi khi phản xạ 

 Định luật Bragg : điều kiện giao thoa tăng cường: 

 
• Điều kiện này được thỏa mãn khi 

 Định luật Bragg là hệ quả của tính tuần hoàn mạng tinh thể  
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1. Nhiễu xạ của sóng bởi tinh thể  
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2. Biên độ sóng tán xạ 

 Giải tích Fouries 
 Phép biến đổi tịnh tiến : 

 

 Tính chất vật lý : nồng độ hạt tải; mật độ điện tử; mật độ moment từ 

• Bất biến đối với phép biến đổi tịnh tiến 

 Mật độ điện tử là một hàm tuần hoàn theo tọa độ 

 

 Xét trường hợp 1 chiều, khai triển theo chuỗi Fourier 

 

 

• p : số nguyên dương 

• Cp, Sp : hằng số thực 

• Đối số góc  2/a đảm bảo hàm n(x) là hàm tuần hoàn với chu kỳ a. 
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2. Biên độ sóng tán xạ 

 Mạng đảo 

            : là nút của mạng đảo hoặc điểm trong không gian Fourier 

• Là các số hạng khả dĩ trong chuỗi Fourier tương ứng với tính tuần hoàn mạng. 
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2. Biên độ sóng tán xạ 

 Biểu diễn phức 
 

 

  p : số tự nhiên (âm, zero, dương) 

 np : là số phức để đảm bảo n(x) là số thực 

 Điều kiện : 

 Xét tổng với 

 

 Sử dụng điều kiện trên, ta có  

 

 

 

 

 Trường hợp tổng quát (3D) 

 Tìm một vector      bất biến đối vơi phép biến đổi tịnh tiến     , thỏa mãn 

Biên độ tán xạ 

tia X 
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2. Biên độ sóng tán xạ 

 Biến đổi ngược chuỗi Fourier (Inversion of Fourier Series) 

 Biểu thức xác định hệ số Fourier 

 

 

 Thay biểu thức mật độ điện tử vào, ta có 

 

 

 Nếu           , giá trị của tích phân 

 

 

 Nếu           , ta có : 

 

 

 Trường hợp 3 chiều 

 

 

• Vc : thể tích của ô tinh thể 
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2. Biên độ sóng tán xạ 

 Các vector mạng đảo (Reciprocal Lattice Vectors) 

 Ký hiệu các vector trục : 

 

 

 

 Nếu      là các vector tối giản của mạng thuận thì     cũng là vector tối giản của 
mạng đảo 

 Tính chất trực giao : 

 Các nút mạng đảo được xác định qua bộ các vector : 

 
     : được gọi là vector mạng đảo 

 Xét biến đổi tịnh tiến  

 

 đối với mật độ điện tử  


