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ΕΠΙΣΤΗΜΗ ΥΛΙΚΩΝ

Δηµοκρίτειο Πανεπιστήµιο Θράκης
Τµήµα Ηλεκτρολόγων Μηχανικών και Μηχανικών Υπολογιστών
Προπτυχιακό Πρόγραµµα Σπουδών Τµήµατος ΗΜΜΥ α
Ακαδ. Έτος 2019-2020

Διάλεξη 3-Πρώτο μέρος
Κρυσταλλική δομή
Βασικές έννοιες
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Κρύσταλλοι
Μεγάλο µέρος της συµπυκνωµένης ύλης (στερεά κατάσταση) βρίσκεται σε µορφή κρυστάλλων  ή 
ακριβέστερα µονοκρυστάλλων , δηλ. κανονικών πολυέδρων, Π.χ. πολλά  ορυκτά, αλάτι, πάγος κ.α
Πως µπορούµε να  περιγράψουµε την εσωτερική δοµή  των κρυστάλλων;

Τα άτοµα σχηµατίζουν συγκροτήµατα (βάσεις) που επαναλαµβάνονται
περιοδικά οικοδοµώντας τον κρύσταλλο. Η µοναδιαία κυψελίδα είναι 
το µικρότερο µοτίβο (σχήµα) που αποδίδει πλήρως τη συµµετρία της 
κρυσταλλικής δοµής.
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ΠΕΡΙΛΙΨΗ ΔΙΑΛΕΞΗΣ

ΣΤΟΧΟΣ: Ορισµός  Βασικών εννοιών
• Περιοδικότητα
• Κρυσταλλική δοµή
• Κρυσταλλικό πλέγµα
• Βάση κρυσταλλικής δοµής
• Διανύσµατα µετατόπισης
• Διανύσµατα θέσης
• Μοναδιαία διανύσµατα
• Πρωτογενή διανύσµατα
• Μοναδιαία κυψελίδα
• Πρωτογενή κυψελίδα
• Πλέγµατα Bravais
• Δείκτες Miller επιπέδων-διευθύνσεων

• Εργαλεία:
• Διανύσµατα
• Στερεοµετρία (αντίληψη του χώρου)

ΣΚΟΠΟΣ
• Χρήση των ορισµών για την περιγραφή 
δοµών και ατελειών στους πραγµατικούς 
κρυστάλλους 

• Υπολογισµός πυκνότητας µάζας κρυστάλλου
• Ορισµός επιπέδων και διευθύνσεων στους 
κρυστάλλους για να συνδεθούν µε τα 
πειράµατα χαρακτηρισµού 
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Κρύσταλλος ή ακριβέστερα Μονοκρύσταλλος:
Αποτελείται από δοµικές µονάδες, άτοµα ή ιόντα ή µόρια 

(που συγκρατούνται µε δεσµούς )  σε τρισδιάστατη 
περιοδική διάταξη 

Χαρακτηριστικά:
συµµετρία  /επανάληψη                 περιοδικότητα

Περιοδικότητα

Περιοδικότητα στο χώρο
Παραδείγµατα
Πλακάκια πατώµατος
Κυψέλες µελισσών
Κυψέλες δικτύου κινητών τηλεφώνων
Υφάσµατα
Κύµατα θάλασσας

άτοµα
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Κρύσταλλος :Περιοδικότητα παραδείγµατα
Δυνάµεις µεταξύ ατόµων
Δυναµικό πυρήνων              περιοδικό δυναµικό  στον κρύσταλλο

Περιοδικό δυναµικό  σε µονοατοµικό
µεταλλικό  κρύσταλλο  λόγω της 
πυκνότητας φορτίου (σε 2 διαστάσεις)

Χρειαζόµαστε  έναν µαθηµατικό τρόπο 
περιγραφής των περιοδικών-
κρυσταλλικών  δοµών 

f (x+ T x, y +T y ) = f (x, y)

άτοµα
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Κρύσταλλοι
Μεγάλο µέρος της συµπυκνωµένης ύλης (στερεά κατάσταση) βρίσκεται σε µορφή κρυστάλλων  ή 
ακριβέστερα µονοκρυστάλλων , δηλ. κανονικών πολυέδρων, Π.χ. πολλά  ορυκτά, αλάτι, πάγος κ.α
Πως µπορούµε να  περιγράψουµε την εσωτερική δοµή  των κρυστάλλων?

Τα άτοµα σχηµατίζουν συγκροτήµατα (βάσεις) που επαναλαµβάνονται
περιοδικά οικοδοµώντας τον κρύσταλλο. Η µοναδιαία κυψελίδα είναι 
το µικρότερο µοτίβο (σχήµα) που αποδίδει πλήρως τη συµµετρία της 
κρυσταλλικής δοµής.
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Περιοδικότητα: Διαχωρισµός των υλικών ανάλογα µε τον τρόπο που είναι διαταγµένα τα
δοµικά στοιχεία (άτοµα ή ιόντα ή µόρια) :
• Μονοκρυσταλλική:πλήρης τάξη-περιοδικότητα σε όλο τον όγκο του στερεού
•Πολυκρυσταλλική: περιοδικότητα κατά περιοχές
•Άµορφη: πλήρης αταξία

μονοκρυσταλλική, πολυκρυσταλλική γ) άμορφη δομή

Πολυκρυσταλλικά υλικά:
Μέγεθος κρυσταλλίτη >10 nm

Νανοκρυστασταλλικά υλικά:
Μέγεθος κρυσταλλίτη <10 nm

Σχηματική παράσταση σε 2 διαστάσεις

κρυσταλλίτης
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Κρυσταλλική δοµή Άµορφη δοµή (µη-κρυσταλλική

Παράσταση  δοµής
σε 2 διαστάσεις
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Ορισµοί
Ανάγκη για απλούστευση της γεωµετρίας         Υποθέσεις:
• Άπειρος όγκος
• Τέλεια µονοκρυσταλλική δοµή
• Άτοµα: Συµπαγείς, ακίνητες σφαίρες µε καθορισµένη ακτίνα  

(στην πραγµατικότητα τα άτοµα  δονούνται)

Περιοδική εµφάνιση  δοµής ενός ατόµου

Παράσταση δοµής  σε 2 διαστάσεις

Περιοδική εµφάνιση οµάδας ατόµων

9

•Πλέγµα: Άπειρη (επαναλαµβανόµενη) διάταξη  γεωµετρικά ισοδύναµων σηµείων 
(ονοµάζονται δεσµοί), δηλ. κάθε σηµείο περιβάλλεται από την ίδια ακριβώς γεωµετρία

•Βάση: Δοµική µονάδα (άτοµα, ιόντα, οµάδες), επιλέγεται έτσι ώστε να προκύψει το 
απλούστερο δυνατό πλέγµα

•Κρυσταλλική δοµή : Η περιοδική διάταξη δοµικών µονάδων

Πλέγµα – Βάση - Δοµή

ΠΛΕΓΜΑ +     ΒΑΣΗ = ΚΡΥΣΤΑΛΛΙΚΗ ΔΟΜΗ

Η βάση σε κάθε δοµή µπορεί να οριστεί µε πολλούς τρόπους
Το σηµείο αναφοράς µπορεί να οριστεί µε πολλούς τρόπους Σηµείωση: Η βάση µόνο στα µέταλλα 

αποτελείται από ένα άτοµο
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Ορισµοί:Διανύσµατα µετατόπισης-µοναδιαία/πρωτογενή διανύσµατα
Περιγραφή πλέγµατος  (π.χ. δύο διαστάσεων) µέσω του Διανύσµατος µετατόπισης R :
Γραµµική συνάρτηση µοναδιαίων διανυσµάτων a,  b      m, n   ακέραιοι αριθμοίm n= +R a b

Πρωτογενή  (θεµελιώδη) µοναδιαία διανύσµατα:
περιγραφή όλων των πλεγµατικών σηµείων 

1 1 2 1

Παράδειγμα  πρωτογενών
 διανυσμάτων:  ( , ),  ( , )a b a b

Μπορούν να περιγραφούν όλες οι θέσεις των ατόµων    
σε σχέση µε οπoιοδήποτε σηµείο του πλέγµατος

'Τα  , :συνδέουν τα σημεία του πλέγματοςR R

'
x 1r  = R + r

Διανύσματα θέσης ατόμων βάσης : περιγράφουν
 τη σχετική θέση των ατόμων της βάσης

1 2 3r , r  r

1 2 3 σε 3D πλέγμα:  , 
                                               όπου 0 xj,  yj,  zj  1

j j j jx y z= + +

£ £

Θέση ατόμου r a a a

2 D Πλάγιο πλέγµα
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Περιγραφή µε τη Μοναδιαία κυψελίδα-
Πρωτογενής κυψελίδα

•Τα µοναδιαία διανύσµατα που ξεκινούν και 
καταλήγουν  σε πλεγµατικά σηµεία ορίζουν τους 
κρυσταλλικούς άξονες
• Σχηµατίζουν µία µοναδιαία κυψελίδα

•Τα πρωτογενή µοναδιαία διανύσµατα 
σχηµατίζουν µία πρωτογενή  κυψελίδα που
περιλαµβάνει: µόνο  έναν κόµβο* (4/4=1),

2D Μοναδιαίες κυψελίδες που προκύπτουν από κάθε ζευγάρι 
µοναδιαίων διανυσµάτων  (Πρωτογενείς:
Μη πρωτογενείς κυψελίδες:

Στοιβάζοντας πολλές φορές τη µοναδιαία κυψελίδα  (µε µετατόπιση) πρέπει να 
έχουµε πλήρη κατάληψη της επιφάνειας (ή του χώρου σε 3 διαστάσεις)

Επιλογή  µοναδιαίων διανυσµάτων : τα µικρότερα δυνατά πρωτογενή διανύσµατα
ή µη πρωτογενή διανύσµατα

1 1 2 1 ( , ),  ( , )a b a b
1 2 ( , )a b

12
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Μοναδιαία κυψελίδα –πρωτογενής κυψελίδα στο τρισδιάστατο χώρο

,   m,n,q ακέραιοι αριθμοίm n q= + +R a b c

Όγκος κυψελίδας :    (μικτό γινόμενο)CV = ´ ×a b c

Πρωτογενής µοναδιαία κυψελίδα:

Σηµεία µόνο στις κορυφές

Περιέχει ένα µόνο πλεγµατικό σηµεία

Eχει το µικρότερο όγκο

Μοναδιαία κυψελίδα 

Παράµετροι πλέγµατος:

Μοναδιαία διανύσµατα :

αποτελούν τους κρυσταλλικούς  άξονες αναφοράς
Μήκη µοναδιαίων διανυσµάτων (ή µήκη αξόνων) : a, b, c

Γωνίες µεταξύ αξόνων : a, β, γ

a, b, c

Στοιβάζοντας πολλές φορές τη µοναδιαία κυψελίδα  (µε µετατόπιση) πρέπει να 
έχουµε πλήρη κατάληψη χώρου, χωρίς κενά και επικαλύψεις

Περιγραφή τρισδιάστατου πλέγµατος µέσω του Διανύσµατος µετατόπισης R:

Þ

13

Πρωτογενής  κυψελιδα P,
µονοεδρικά κεντρωµένη κυψελίδα 
C, 
Χωροκεντρωµένη κυψελίδα Ι, 
Εδροκεντρωµένη κυψελίδα F
(οι κυψελίδες C, I, F είναι 
µοναδιαίες µη πρωτογενείς)

Ο αριθµός των σηµείων του πλέγµατος που ανήκουν στην κυψελίδα είναι σηµαντικός
Τρόπος υπολογισµού:

Για τρισδιάστατο πλέγµα: Σηµεία εντός κυψελίδας + σηµεία στις πλευρές / 2 + σηµεία στις κορυφές / 8 +
σηµεία στις ακµές/2

Για δισδιάστατο πλέγµα: Σηµεία εντός κυψελίδας + σηµεία στις πλευρές / 2 + σηµεία στις κορυφές / 4+
σηµεία στις ακµές/2)

• Για την περιγραφή του κρυστάλλου πολλές φορές βολεύει να ορίσουμε μία μη- πρωτογενή 
μοναδιαία κυψελίδα για να δείξουμε  τη μεγαλύτερη συμμετρία (προσοχή στον υπολογισμό 
των ατόμων στην κυψελίδα 

Στοιβάζοντας πολλές φορές τη µοναδιαία κυψελίδα  (µε µετατόπιση) πρέπει να 
έχουµε πλήρη κατάληψη χώρου

Μοναδιαίες κυψελίδες 

14
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Μοναδιαία κυψελίδα-υπολογισµός πυκνότητας υλικού

• Η µοναδιαία κυψελίδα επαναλαµβάνεται σε όλο το χώρο         η πυκνότητα κυψελίδας θα είναι η 
πυκνότητα υλικού

• Γνωρίζοντας τις διαστάσεις της µοναδιαίας  κυψελίδας και τον αριθµό των ατόµων που περιέχει η 
κυψελίδα µπορούµε να υπολογίσουµε την ατοµική πυκνότητα  και την πυκνότητα µάζας ενός υλικού 

Þ

Aτομική πυκνότητα:  A
C

n
V

r = .Πυκνότητα μάζας:   
.C A

n M
V N

r =

όπου n ο αριθµός ατόµων ανά µοναδιαία κυψελίδα, VC όγκος µοναδιαίας  κυψελίδας 

Όγκος κυψελίδας : ( )        (μικτό γινόμενο) CV = ´ ×a b c

 Aριθμός ατόμων ανά κυψελίδα=σημεία πλέγματoς ανά κυψελίδα x άτομα ανά  βαση 

Μ το ατοµικό βάρος του ατόµου (σε gr) , NA ο αριθµός Avogadro

16
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Πλέγµατα Bravais 2D

• Πλέγµατα Bravais είναι µια ακολουθία σηµείων που δηµιουργούνται από το διάνυσµα 
µετατόπισης  R σύµφωνα µε το µοναδιαίο. Στις δύο διαστάσεις υπάρχουν
5 περιπτώσεις

1. πλάγιο
2. ορθογώνιο
3. κεντρωµένο 
ορθογωνικό (ή 
ροµβικό)
4. εξαγωνικό
5. τετραγωνικό

σηµεία
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Πλέγµατα Bravais 3D

Στον 3D χώρο έχουµε 14 διαφορετικές δοµές ονοµαζόµενες
Πλέγµατα Bravais
Προκύπτουν από: Τις 7 δυνατές δοµές πλέγµατος, 
Τους 4 δυνατούς τρόπους τοποθέτησης κόµβων (κέντρωση)

18



3/19/24

10

Σύστημα Αριθμός
Πλεγμάτων

Bravais

Συμμετρία Σταθερές κυψελίδας
(άξονες και γωνίες)

Τρικλινές 1 κανένας
άξονας

a¹b¹c, α¹β¹γ¹90o

Μονοκλινές 2 1 άξονας
2ης τάξης

a¹b¹c, α=γ=90o¹β

Ορθορομβικό
(Ρομβικό)

4 3 κάθετοι
2ης τάξης

a¹b¹c, α=β=γ=90ο

Τετραγωνικό 2 1 άξονας
4ης τάξης

a=b¹c, α=β=γ=90o

Κυβικό 3 4 άξονες
3ης τάξης

a=b=c, α=β=γ=90ο

Ρομβοεδρικό
(Τριγωνικό)

1 1 άξονας
3ης τάξης

a=b=c, α=β=γ<120ο,¹90ο

Εξαγωνικό 1 1 άξονας
6ης τάξης

a=b¹c, α=β=90ο, γ=120ο

Το σύμβολο Ρ σημαίνει κυψελίδα απλή (άτομα μόνο στις κορυφές), το C μονοεδρικά κεντρωμένη 
(άτομα και στο κέντρο δύο μόνο απέναντι πλευρών), το F (ή fcc) ολοεδρικά κεντρωμένη 
(άτομα και στο κέντρο όλων των πλευρών) και το Ι (ή bcc) ενδοκεντρωμένη (άτομα στο κέντρο της κυψελίδας).

Τα  7 κρυσταλλικά συστήματα

19

Πλέγµατα Bravais 3D

20
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Δείκτες Miller επιπέδων

Αξονες:  x, y, z
Μοναδιαία διανύσµατα:
Σηµεία τοµής επιπέδου : x1, y1, z1

1.Σηµεία τοµής του επιπέδου µε τους άξονες των 
µοναδιαίων διανυσµάτων: x1, y1, z1

2. Αντίστροφα των σηµείων τοµής:

3. Αναγωγή στους τρις µικρότερους ακέραιους  (οµώνυµα, 
αριθµητές): h, k, l

4. Συµβολισµός: (hkl)

,  ,   a b c

1 1 1

1 1 1,  ,  
x y z

Αρνητική τοµή, δηλ. αρνητικό πρόσηµο:πάνω από το δείκτη Miller

•Όλα τα παράλληλα και ισαπέχοντα επίπεδα έχουν τους ίδιους δείκτες Miller
•Τα πλεγµατικά επίπεδα που είναι ισοδύναµα λόγω συµµετρίας συµβολίζονται
µε { …}, π.χ. τα έξι επίπεδα { 100 }: (100), (010), (001), 
•Η απόσταση µεταξύ δύο παράλληλων διαδοχικών επιπέδων, που περιγράφονται 
από τους ίδιους δείκτες (hkl)  για ορθογώνιους άξονες:

    2 2 2

2 2 2

1
h k ld

h k l
a b c

=

+ +

Ο προσανατολισµός των κρυσταλλικών επιπέδων ή εδρών στα κρυσταλλικά υλικά δηλώνεται µε 
το σύστηµα των δεικτών Μiller

(100), (010), (001)

21

Δείκτες Miller επιπέδων - Παραδείγµατα

Προσοχή!! Το επίπεδο δεν πρέπει να περνάει από την αρχή των      
αξόνων , π.χ. το επίπεδο ΟCBE 

Τότε αλλάζουµε το σηµείο αναφοράς από το Ο στο Ο*
Για το επίπεδο ΑΒCD (100) το σηµείο αναφοράς είναι το Ο 

Άξονες χ y z
Τομές 1 1/2 1
Αντιστροφή 1 2 1
Αναγραφή σε παρενθέσεις (121)

Εύρεση Δεικτών Μiller για το 
επάνω επίπεδο

Εύρεση Δεικτών Μiller για το 
κάτω επίπεδο

Άξονες x y z
Τομές 1 1/2
Αντιστροφή 0 1 2
Αναγραφή σε παρενθέσεις (012)

µ

µ

22
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1.   Θεωρείται ένα διάνυσµα στη διεύθυνση, να 
περνά από την αρχή  των αξόνων (πρέπει να 
τελειώνει σε επιφάνεια). 

2. Βρίσκονται οι προβολές του στους 3 άξονες των 
µοναδιαίων διανυσµάτων  του πλέγµατος

3. Οι 3 τιµές των προβολών (βάσει των 
παραµέτρων πλέγµατος a, b και c ) 
πολλαπλασιάζονται ή διαιρούνται µε ένα κοινό 
συντελεστή για να αποκτήσουν τη µικρότερη 
δυνατή ακέραια τιµή.

4.   Συµβολισµός: [hkl]

Κάθε διάνυσµα µπορεί να µεταφερθεί παράλληλα
µέσα στο κρυσταλλικό πλέγµα χωρίς τροποποίηση.

Χ Υ Ζ

Προβολές a/2 b 0c
Προβολές σε όρους a, b, c ½ 1 0
Αναγωγή 1 2 0
Αναγραφή σε αγκύλες [120]

Όταν η διεύθυνση δεν περνάει από την αρχή 
των αξόνων, αλλάζουµε το σηµείο αναφοράς 
π.χ. για τη διεύθυνση  PQ, οι άξονες 
µεταφέρονται στο σηµείο P

Δείκτες Miller κρυσταλλικής διεύθυνσης
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Συµβολισµοί

[hkl]  διεύθυνση επιπέδου
<hkl> σετ παράλληλων ή ισοδύναµων διευθύνσεων

(hkl) επίπεδο
{hkl} σετ παράλληλων ή ισοδύναµων επιπέδων

Στο κυβικό σύστηµα η διεύθυνση 
[hkl] είναι κάθετη στο επίπεδο (hkl)

Όταν η διεύθυνση δεν περνάει από την αρχή των αξόνων, αλλάζουµε 

το σηµείο αναφοράς π.χ. για τη διεύθυνση  PQ, η αρχή αξόνων 
µεταφέρεται στο σηµείο P

Δείκτες Miller κρυσταλλικής διεύθυνσης :Παραδείγµατα
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Εφαρµογές στην Ενέργεια

Τρεις  γενιές φ/β στοιχείων, η τελευταία 
ακόµη σε ερευνητικό στάδιο:
1.Πλακίδια µονοκρυσταλλικού πυριτίου,
αποτελούνται από επαφή pn (σχήµα α) 
Πολυκρυσταλλικού πυρυτίου, 
αποτελούνται από επαφή pn (σχήµα β)

2. Βασίζεται στην τεχνολογία λεπτού 
υµενίου π.χ. Μικροκρυσταλλικό, 
άµορφο πυρίτιο (σχήµα γ)

3.  Νέα υλικά: πολυµερή στοιχεία, 
κβαντικές κουκίδες, νανοδοµές

PV  PANELS µε  Φωτοβολταικά στοιχεία 
από α) µονοκρυσταλλικό πυρίτιο  
και β) πολυκρυσταλλικό πυρίτιο
γ) υµένια από  άµορφο πυρίτιο
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ΕΥΧΑΡΙΣΤΩ ΓΙΑ ΤΗΝ 
ΠΡΟΣΟΧΗ ΣΑΣ
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