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1 Элементы структурной кристаллографии

1.1 Аморфное и поликристаллическое состояние

Атомы в кристалле располагаются в узлах пространственной решетки, ко-
торая повторяет себя во всех трех направлениях на протяжении всего кристал-
ла. Многие из первых кристаллографов (особенно в ХVIII веке) считали, что 
кристаллы состоят из большого числа одинаковых мельчайших объемов, крепко 
связанных между собой и образующих трехмерную конструкцию. Кеплер, Гук и 
Гюйгенс  полагали,  что  элементарные  объемы  имеют  сферическую  форму. 
Позднее Гриньон, Тоберн Бергман и Рома де Лиль высказали предположение о 
полиэдрической форме элементарных объемов. Опираясь на эти качественные 
представления, Гаюи вывел количественные соотношения, основанные на изме-
рении неизменных для данной кристаллической формы углов между гранями и 
выраженные через повторяющиеся элементы данной структуры.

 Однако  действительное  понимание  строения  кристаллов  как  про-
странственной атомной решетки ведет свое начало от открытия Максом фон 
Лауэ в 1912 г.  дифракции рентгеновских лучей на кристаллах.  Тогда рентге-
новские лучи впервые были использованы для исследования внутренней струк-
туры кристаллов.  Таким образом,  кристаллографы неожиданно оказались во-
оружены методами, позволяющими определить точный размер и форму элемен-
тарного  объема  структуры  кристалла.  Впервые  стало  возможным  объяснить 
свойства кристаллических тел с позиций их однозначно определенного, а не по-
стулированного внутреннего атомного строения. Значение этого открытия для 
фундаментальной и прикладной науки огромно.

Новая кристаллография, возникшая при открытии явления рентгеновской 
дифракции в 1912 г. и в дальнейшем развитая с помощью методов электронной 
и нейтронной дифракции, оказалась настолько интересной и ценной наукой, что 
и в настоящее время может быть отнесена к наиболее передовым и активно раз-
виваемым областям знания. Кристаллография внесла большой вклад в исследо-
вание минералов, металлов, биологических веществ, в фармакологию, текстиль-
ную промышленность, в разработку новых синтетических волокон, пластмасс, 
органических и неорганических покрытий и материалов. Поэтому знание основ 
кристаллографии, ее методов, возможностей и достижений становится все бо-
лее необходимым элементом образования  физиков, химиков, геологов, инже-
неров-металлургов и других специалистов. 

Кристаллическое упорядоченное состояние полностью отсутствует в газе 
вследствие хаотического движения атомов или молекул, его составляющих, при 
больших  расстояниях  между  ними.  Оно  также  отсутствует  в  жидкостях и 
стеклах, хотя в них и можно обнаружить стремление атомов выстраиваться ря-
дом друг с другом на коротких, примерно равных расстояниях, однако этот по-
рядок не распространяется на большие расстояния и не имеет периодичности в 
пространстве. Отдельные группы атомов могут по своей конфигурации напоми-
нать пространственную решетку, которую имел бы весь объем вещества в слу-
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чае кристаллизации, однако другие, следующие, подобные группировки могут 
отличаться от предыдущих по порядку расположения атомов. В ряде случаев 
возможно возникновение нестационарного локального ближнего атомного по-
рядка, который вообще не встречается в данном веществе, когда оно обладает 
полностью кристаллической структурой. Время существования каждого опре-
деленного локального порядка очень мало, и эти атомные группировки претер-
певают постоянные превращения вследствие теплового движения атомов.

Жидкость имеет определенный объем, но не имеет формы; при пониже-
нии температуры жидкость замерзает и превращается в твердое тело, обладаю-
щее как определенным объемом, так и формой. 

Твердое  тело может  быть  кристаллическим и  некристаллическим 
(аморфным,  стекловидным);  последнее  на  самом  деле  является  состоянием 
переохлажденной жидкости и отличается от обычной жидкости лишь по своим 
физическим свойствам. Обычно для разделения веществ на жидкие и стекло-
видные используется свойство вязкости: если вязкость вещества не превыша-
ет  ,сПа1014 ⋅ его относят к жидким; при большей вязкости вещество считается 
твердым.  Если  переход  жидкое  ↔  стеклообразное  состояние  при  нагреве  и 
охлаждении вещества достаточно плавный, то переход жидкое ↔ кристалличе-
ское состояние гораздо более резкий. Кристаллы могут образовываться и расти 
в аморфном веществе, если его нагреть на определенную, достаточно высокую 
температуру, обеспечивающую необходимую подвижность атомов. Это так на-
зываемый процесс расстекловывания аморфных тел, иногда называемый кри-
сталлизацией аморфных веществ.

Кристаллические тела деформируются совсем по-другому, чем переохла-
жденные  жидкости:  остаточная  деформация  в  них  практически  отсутствует, 
если прикладываемые напряжения не достигли некоторого критического уров-
ня;  даже при более высоких напряжениях степени пластической деформации 
кристаллических и стекловидных тел очень сильно различаются между собой.

Стекловидное  состояние  может  быть  получено  не  только  у  веществ, 
структура которых очень сложна, когда они имеют кристаллическое состояние, 
но также и у веществ с простой кристаллической структурой; это справедливо 
для тех случаев, когда присутствуют все виды межатомной связи – металличе-
ская, ковалентная, ионная и вандер-ваальсова. Металл нельзя охарактеризовать 
как переохлажденную жидкость, однако получение аморфного или полуаморф-
ного состояния в ряде металлов и металлических сплавов вполне возможно. Не-
которые  металлы,  переведенные  в  состояние  пара,  при  быстром  и  глубоком 
охлаждении затвердевают в аморфном состоянии; другие металлы приобретают 
аморфную структуру в результате мгновенного затвердевания мелких порций 
жидкости (со скоростью несколько миллионов градусов в 1 с),  например,  на 
охлажденной металлической подложке. Кристаллическая структура некоторых 
металлов может быть полностью разрушена при очень больших степенях де-
формации, достигаемых при воздействии весьма сильного сжатия.  Пластиче-
ская деформация приповерхностных объемов твердых тел, возникающая при их 
механической обработке, тоже в ряде случаев приводит к локальным нарушени-
ям кристаллического строения.
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Аморфные тела обычно изотропны, т. е. они имеют одинаковые физиче-
ские  и  химические  свойства  в  различных  направлениях;  в  кристаллах  же 
большинство свойств зависит от направлений, в которых они определяются. За-
висимость от направления (анизотропия) в кристаллах в большей или мень-
шей степени обнаружена для следующих физических свойств: тепло- и электро-
проводность,  термического  расширения,  модуля  упругости,  оптических 
констант,  а  также  химической  активности  поверхностей  (граней)  кристалла. 
Сильная анизотропия обнаруживается при определении механических свойств 
кристаллов. 

Анизотропия кристаллов особенно заметна и четко проявляется в процес-
се их роста: если последний не искажен воздействием стенок формы (сосуда) 
или другими помехами, то растущие грани по конфигурации будут повторять 
внутреннюю (атомную) структуру кристалла.

Вещества могут быть поликристаллическими, с зернами настолько мел-
кими, что многократная периодичность,  повторяемость структуры становится 
невозможной.  Существуют  и  другие  «скрыто  кристаллические»  состояния. 
Когда атомные слои располагаются один над другим на равных расстояниях, но 
при этом имеют случайную ориентацию друг относительно друга,  периодич-
ность структуры может существовать лишь в одном направлении в кристалле. 
Кристаллическая упорядоченная структура в двух направлениях может суще-
ствовать  в  атомных  слоях,  примером  которых  является  мономолекулярная 
пленка одного вещества на поверхности другого. Высокомолекулярные полиме-
ры, состоящие из длинных молекул-цепочек, содержат обычно многочисленные 
группы атомов с ближним порядком, количество и размер которых определяют-
ся межмолекулярными связями. Степень упорядочения ансамблей длинных мо-
лекулярных цепочек (их выстраивание параллельно друг другу) весьма неоди-
накова для различных веществ и даже в пределах одной субстанции определяет-
ся очень многими факторами.

Все реальные кристаллы имеют незанятые атомные узлы в своей кристал-
лической решетке, т. е. содержат вакансии; отдельные атомные слои или же их 
части в реальных кристаллах смещены из регулярных положений, определен-
ных  периодичностью  их  атомного  строения.  Легирование  кристаллов  может 
привести либо к размещению атомов примеси между атомами матрицы, либо к 
смещению атомов матрицы из узлов пространственной кристаллической решет-
ки, причем это смещение может быть как хаотичным (изотропным), так и упо-
рядоченным (анизотропным). Все эти отклонения от совершенной (идеальной) 
кристаллической формы вызывают значительные изменения физических, хими-
ческих  и  механических  свойств,  которые  называются  структурно-чувстви-
тельными. Однако прежде чем исследовать несовершенства кристаллического 
строения, необходимо рассмотреть природу «идеальных» кристаллов, наиболее 
важные закономерности строения, концепции их описания и классификацию.
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1.2 Кристаллические решетки.  Кристаллические системы 
(сингонии).  Элементарные ячейки. Решетки Бравэ

Кристаллическим веществом называется такое, в котором материальные 
частицы (атомы, ионы, молекулы) расположены с правильной периодичностью 
в трех направлениях. Поскольку периодичность внутреннего строения является 
основной отличительной характеристикой вещества, уместно представить себе 
систему расположения атомов в виде некоторой объемной сетки, так называе-

мой  пространственной  решетки,  в  которой 
любую из точек (узлов) окружает равное чис-
ло таких же точек (рисунок 1.1). 

Таким образом, пространственная ре-
шетка, это — геометрический образ, служа-
щий для рассмотрения схемы повторяемости 
структурных элементов в кристалле. 

Очень часто термин «решетка» непра-
вильно  применяется  как  синоним  «кристал-
лической  структуры»,  что  само  по  себе  не-
корректно.  Как  отмечалось  выше,  понятие 
«решетка»  используется  для  рассмотрения 
схемы повторяемости структурных элементов 

в кристалле, но отнюдь не определяет расположение атомов в нем. Порядок рас-
положения атомов обычно называют  структурой кристалла. В природе воз-
можно неограниченное число различных кристаллических структур, а типов ре-
шеток существует только 14.

Для того чтобы описать положение узла в решетке или атома в кристалли-
ческой структуре,  необходимо определить его координаты относительно осей 
кристалла. Наиболее симметричные кристаллы могут быть описаны с помощью 
трехосной  прямоугольной  системы  координат,  в  которой  оси  соответствуют 
трем граням куба (кубическая система координат). Каждая из пространствен-

ных  решеток  характеризуется  некоторой 
наиболее удобной для нее (стандартной) 
системой  координат;  в  кристаллографии 
используется 7 различных систем коорди-
нат  отличающихся  друг  от  друга  по  ве-
личине осей (трансляций) и углов между 
ними.  Эти  7  различных  кристалличе-
ских систем (сингоний) широко исполь-
зуются в классификации минералов. 

В кристаллографии обычно исполь-
зуется  правосторонняя  система  коорди-
нат; векторы a, b, c на рисунке 1.2 распо-
ложены  согласно  правилу  правой  руки 
(правого буравчика).  Угол,  противолежа-
щий вектору а, обозначается как α и т. д. 
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После того как кристаллическая структура будет определена, можно уже опре-
делять величину трансляций a, b, c в элементарной ячейке и углы между ними 
α, β, γ.

В таблице 1.1 приведены виды сингоний или кристаллических систем с 
некоторыми примерами принадлежащих к ним веществ.

Таблица 1.1 

Система Оси трансляций и углы между ними Примеры
Триклинная Все трансляции не равны между со-

бой и наклонены друг к другу под 
различными неправильными углами:
a ≠ b ≠ c, α ≠ β ≠ γ ≠ 90º

K2CrO7

Моноклинная Три трансляции произвольной не-
равной длины, два угла из трех пря-
мые:
a ≠ b ≠ c, α = γ = 90º ≠ β

β-S,
CaSO4 ·2H2O 
(гипс)

Орторомбическая 
(ромбическая)

Три трансляции неравны между со-
бой и наклонены друг к другу под 
прямыми углами: 
a ≠ b ≠ c, α = β = γ = 90º

α·S, Ga,
Fe3C (цементит) 

Тетрагональная Все оси под прямым углом друг к 
другу, две из них равны:
a = b ≠ c, α = β = γ = 90º

β·Sn (белое 
олово), TiO2

Кубическая Три равные оси (трансляции) под 
прямыми углами друг к другу:
a = b = c,  α = β = γ = 90º

Сu, Ag, Au, Fe, 
NaCl

Гексагональные Три равные оси в одной плоскости 
под углом 120º друг к другу перпен-
дикулярны четвертой произвольной 
длины:
a 1= a2 = a3 ≠ c
(или a1 = b ≠ c),  α = β = 90º, γ = 120º

Zn, Cd, NiAs

Ромбоэдрическая
(тригональная)

Три равные оси наклонены друг к 
другу под равными непрямыми угла-
ми:
a = b = c,  α = β = γ ≠ 90º

As, Sb, Bi, каль-
цит
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Векторы трансляций кристаллической решетки образуют ребра некоторо-
го параллепипеда, получившего название элементарной ячейки. Каждый кри-
сталл  сложен  из  периодически  повторяющихся  элементарных  ячеек,  одина-
ковых по размеру, форме и ориентировке в кристалле. Элементарная ячейка яв-
ляется как бы основным строительным кирпичиком для кристалла. Наимень-
ший  параллелепипед,  с  помощью  которого  можно  построить  всю  про-
странственную  решетку  непрерывными  параллельными  переносами  в  трех 
направлениях, называется  элементарной ячейкой. Три основных вектора, яв-
ляющихся ребрами элементарной ячейки, называют трансляциями или осевы-
ми единицами. Абсолютную величину трансляций a,  b,c называют периодами 
решетки. Периоды решетки и три угла между ребрами ячейки α, β, γ (осевые 
углы) однозначно характеризуют элементарную ячейку. 

Базисные  векторы  трансляций  играют  для  кристаллической  структуры 
роль пространственных координат. В зависимости от природы рассматриваемо-
го объекта эти оси кристалла могут быть как равной, так и совершенно различ-
ной длины, и направлены друг к другу под произвольными (но возможно и рав-
ными прямыми) углами. Если перебрать все возможные варианты равенства и 
неравенства базисных трансляций и углов между ними, то обнаружится, что в 
природе возможно существование 14 различных типов пространственных реше-
ток, все многообразие кристаллических структур в природе, так или иначе, сво-
дится к этим 14 видам атомных решеток. Поскольку Бравэ впервые дал коррект-
ную формулировку правил построения пространственных решеток, эти 14 ви-
дов и получили название решеток Бравэ. Расположение атомов в ячейке обычно 
изображается  с  помощью  точек  (имитирующих  атомы)  в  вершинах про-
странственной  решетки,  однако  возможно  расположение  атомов  в  центрах 
отдельных граней элементарной ячейки и в центре ее объема.

Условия, с помощью которых из бесконечного возможного числа паралле-
лепипедов можно выбрать определенный, характеризующий решетку в целом, 
сформулированы Бравэ:

1)  сингония выбранного параллелепипеда должна быть такой же, как и 
сингония всей решетки;

2)  число  прямых  углов  между  ребрами  параллелепипеда  должно  быть 
максимальным;

3) число равных осевых отрезков должно быть также максимальным;
4) при соблюдении первых трех условий объем его должен быть мини-

мальным.
С помощью правил Бравэ можно однозначно выбрать параллелепипед по-

вторяемости в структурах, принадлежащих всем сингониям, кроме триклинной 
и моноклинной.

Как отмечалось выше, существуют 14 трансляционных решеток Бравэ. Их 
символы, распределение по сингониям и схемы приведены в таблице 1.2. Семь 
трансляционных  решеток  Бравэ  примитивны,  содержат  трансляции  только  к 
вершинам, остальные — сложны и содержат трансляции не только к вершинам 
(узлам), но и к другим точкам. 
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Таблица 1.2
Сингония Решетки Бравэ

Примитив-
ная (P)

Базоцентри-
рованная (С)

Обьемноцен-
трированная (I)

Гранецентриро-
ванная (F)

Триклинная

Моноклин-
ная

Ромбическая

Ромбоэдри-
ческая

Тетрагональ-
ная

Гексагональ-
ная

Кубическая
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Таким образом, элементарная ячейка, состоящая из атомов, расположен-
ных  только  в  углах  пространственной  решетки,  называется  примитивной 
ячейкой. Таким ячейкам присвоен индекс Р согласно универсальной междуна-
родной  классификации  Германа-Могена.  В  моноклинной  сингонии,  помимо 
примитивной, возможна элементарная ячейка, содержащая атом в центре грани, 

перпендикулярной  оси  с 
(т.  е.  в  гранях,  содержа-
щих  оси  а  и  b);  такая 
ячейка  называется  базо-
центрированной и  ей 
присвоен  индекс  С по 
международной  класси-
фикации.  Базоцентриро-
ванная ячейка возможна и 
в орторомбической синго-
нии.  Элементарные  ячей-
ки  с  атомами  в  центре 
объема  называются 

объемноцентрированными,  им  присвоен 
индекс  I;  те ячейки, у которых все грани 
имеют атом в центре,  обозначены симво-
лом  F.  Примитивная ромбоэдрическая ре-
шетка имеет индекс R. 
Семь  примитивных  решеток  Бравэ  одно-
значно  определяются  тремя  осевыми 
трансляциями  а,  b и  с;  для  остальных 
семи, кроме осевых трансляций, задаются 
дополнительными  (диагональными)  по 

плоской  или  пространственной  диагонали  решетки. 
Необходимость введения последних определяется тем, что трансляционная ре-
шетка и ее элементарный параллелепипед должны обладать симметрией, свой-
ственной кристаллу в целом. Так, сложную кубическую гранецентрированную 
решетку  F, казалось бы, можно было заменить примитивной ромбоэдрической 
решеткой  R (рисунок 1.3), но тогда элементарный параллелепипед ее не будет 
обладать симметрией, свойственной кубу, что противоречит правилам выбора 
трансляционной ячейки.

На рисунке 1.3 показано преобразование сложных решеток Бравэ в при-
митивные: а) г.ц.к. в ромбоэдрическую примитивную с α = 60˚; б) о.ц.к. в ромбо-
эдрическую примитивную с α =109˚24`; в) базоцентрированной в примитивную.

Нетрудно найти и другие примеры эквивалентности решеток.
Иногда нарушают принцип соответствия симметрии кристалла симмет-

рии трансляционной ячейки для гексагональной сингонии, изображая ее ячейку 
не в виде шестигранной базоцентрированной призмы, а в виде прямой ромбиче-
ской призмы с углом 120° при вершине ромба (рисунок 1.4). 
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Гексагональная элементарная ячейка графически представляется в  виде 
параллепипеда с ребрами, параллельными осям а1, а2 и с (выделен на рисунке 

1.4). По своей “конструкции” эта ячейка не от-
личается от других и сразу затруднительно опре-
делить ее как гексагональную, однако сочетание 
полностью параллельных таких ячеек приобре-
тает гексагональную форму, как показано на ри-
сунке 1.4. Гексагональная призма содержит две 
полные  элементарные  ячейки  и  две  половины 
их.

Наиболее распространенные среди метал-
лов  пространственные  решетки  относительно 
просты и совпадают с трансляционными: объем-
ноцентрированная  кубическая  (о.ц.к.,I),  гране-
центрированная кубическая (г.ц.к.,  F).  Компакт-
ная гексагональная (г.к.) среди металлов, а среди 
полупроводников  —  кубическая  типа  алмаза 
(рисунок 1.5) не менее широко распространены, 

но представляют удвоенную трансляционную 

На рисунке 1.5 представлены распространенные решетки металлов:  а) - 
г.ц.к.; б) - о.ц.к.; в) - г.ц.к. и полупроводников - г) - решетка алмаза. 

В  сложных пространственных  решетках  на  долю одной элементарной 
ячейки  приходится  несколько  атомов.  Атом,  расположенный  внутри  ячейки, 
приходится целиком на долю данной ячейки. Атом, расположенный на грани 
ячейки, входит одновременно в две ячейки и, следовательно, на долю ячейки 
приходится одной второй своей частью. Атом, расположенный на ребре, прихо-
дится на долю одной ячейки одной четвертой частью. Сложные решетки можно 
рассматривать как совокупность нескольких примитивных решеток, вставлен-
ных друг в друга. Число этих примитивных решеток равно числу атомов, прихо-
дящихся на долю сложной элементарной ячейки.

Сложные решетки называются чаще решетками с базисом. Под базисом 
решетки понимают совокупность координат минимального числа частиц, выра-
женная в осевых единицах, трансляцией которых в трех осевых направлениях 
образуется данная решетка.
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1.3 Координаты атомов (базис) в элементарной ячейке. Индексы плос-
костей (индексы Миллера) и направлений в кристаллической решетке

Положение узла в пространственной решетке или атома в элементарной 
ячейке определяется в заданной системе координат. Если радиус-вектор, соеди-
няющий  некоторую  точку  с  началом  координат,  определяется  как 

zcybxarXYZ ++= ,  то  координатами  этой  точки являются  соответственно  х,у,z. 
Другими словами, координаты точек в решетке выражаются в масштабе ребер 
элементарных ячеек (трансляций), а не в ангстремах и сантиметрах. 

Таким образом, если некоторую точку в пространственной решетке вы-
брать в качестве начала отсчета, то точка с координатами 3,2,1 лежит на конце 
радиуса-вектора  321r  и попасть в нее из начала координат можно, если вдоль 
оси а продвинуться на расстояние, равное трехкратной величине ребра в эле-
ментарной ячейки, затем на два трансляционных расстояния вдоль оси b и, на-
конец, на величину ребра ячейки (трансляции) параллельно оси с. Эта точка бу-
дет являться угловой (вершиной) в элементарной ячейке, а все другие угловые 
точки будут иметь целочисленные координаты; и наоборот, точки не лежащие в 
углах ячейки, будут описываться дробными координатами, например, объемно-
центрирующий атом имеет координаты ,

2
1,

2
1,

2
1  а координаты 0,

2
1,

2
1  принад-

лежат точке на середине грани в ячейке.
Базис записывается в сдвоенные квадратные скобки. В таблице 1.3  приве-

дены данные о базисе наиболее распространенных решеток, коэффициенте за-
полнения объема η (отношении объема, занимаемого атомами, к объему эле-
ментарной ячейки) и координационном числе — к.ч. (т.е. числе частиц одного 
сорта, ближайших к рассматриваемой частице в решетке). Понятие о координа-
ционном числе применимо лишь к так называемым координационным структу-
рам, где каждая частица «окружена» некоторым числом одинаковых других ча-
стиц.

Прямые и плоскости, проходящие через узлы пространственной решетки, 
называют  соответственно  узловыми  прямыми  и  плоскостями.  Все  узловые 
прямые  или  плоскости,  одинаково  ориентированные  в  пространстве,  состав-
ляют семейство прямых или плоскостей. Они кристаллографически идентичны 
и обладают одинаковыми периодами идентичности или соответственно меж-
плоскостным расстоянием. Ориентировка семейства направлений и плоскостей 
в решетке однозначно определяется кристаллографическими индексами.

Индексы плоскостей (индексы Миллера) используются как универсаль-
ная система обозначения граней кристалла или плоскостей его пространствен-
ной решетки. Эти индексы определяют ориентировку плоскости относительно 
осей  кристалла,  но  не  позволяют  вычислить  положение  плоскости  в  про-
странстве относительно начала координат.  Индексы Миллера определяются с 
помощью измерения величин отрезков, отсекаемых данной плоскостью на осях 
координат, причем отрезки эти измеряются не в ангстремах и сантиметрах, а в 
масштабе трансляций элементарной ячейки по соответствующим направлени-
ям.
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Таблица 1.3

Тип решетки
Число ато-

мов на эле-
ментарную 

ячейку

Базис решетки Координа-
ционное 

число

Коэффици-
ент заполне-

ния, %

Примитивная 
кубическая

О. ц. к.

Г. ц. к.

1

2

4

]]000[[













2
1

2
1

2
1;000













2
1

2
10;

2
10

2
1;0

2
1

2
1;000

6

8

12

52

68

74

Алмаза 8

 ;

2
1

2
10;

2
10

2
1;0

2
1

2
1;000




4
3

4
3

4
3;

4
3

4
1

4
1;

4
1

4
3

4
1;

4
1

4
1

4
3 4 38

Гексагональ-
ная компакт-
ная

2












2
1

3
1

3
2;000

12 74

Чтобы определить индексы Миллера для данной плоскости, необходимо 
проделать следующую процедуру:

1. Найти точки пересечения  данной плоскости  со  всеми  тремя 
осями координат  в  кристалле  (в  масштабе  соответствующих 
трансляций).

2. Взять обратную величину от найденных чисел.
3. Привести индексы к наименьшим целочисленным значениям, 

сохраняя при этом их соотношение.
4. Заключить индексы в круглые скобки (h, k, l).
Таким образом, под кристаллографическими индексами плоскости по-

нимают три взаимно простых целых числа  h,  k,  l, обратно пропорциональных 
числу  осевых  единиц,  отсекаемых  любой  плоскостью данного  семейства  на 
кристаллографических координатных осях х, у, z . Совокупность индексов плос-
кости, взятая в круглые скобки (h, k, l), называется символом плоскости.

Системы координатных осей выбирают различно для разных сингоний. 
Кристаллографические координатные оси выбирают так, чтобы они были па-
раллельны основным трансляциям (ребрам элементарной ячейки), а масштаб по 
каждой оси был равен соответствующей осевой единице (периоду).  Принято 
также направление координатных осей связывать с имеющимися элементами 
симметрии.
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Рассмотрим конкретный пример (рисунок 1.6). В случае, если плоскость 
пересекает кристаллографическую ось в отрицательном направлении, над соот-

ветствующим индексом следует ставить знак 
«минус». Так, символ плоскости II на рисунке 
1.6 обозначается (3 3 2). Для плоскостей, па-
раллельных  какой-либо  координатной  оси, 
соответствующий  индекс  равен  нулю  (отсе-
каемый отрезок равен   ∞ ). Плоскости, отсе-
кающие на каждой оси по равному числу осе-
вых  единиц,  обозначают  символом  (111).  В 
кубической решетке их называют плоскостя-
ми октаэдра, так как система подобных плос-
костей, равноотстоящих от начала координат, 
образует октаэдр.
Плоскости, отсекающие на двух осях по рав-
ному  числу  осевых  единиц и  параллельные 

третьей оси (например, оси z), обозначают (110). В кубической сингонии их на-
зывают плоскостями ромбического додекаэдра, так как система подобных плос-
костей образует двенадцатигранник, каждая грань которого — ромб. Плоскости, 
пересекающие одну ось и параллельные двум другим (например, осям у и  z), 
обозначают (100) и называют в кубической решетке плоскостями куба, так как 
система подобных плоскостей образует куб.

 На рисунке 1.7 показаны важнейшие плоскости в кубической решетке и 
их индексы.
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В гексагональной сингонии принято пользоваться системой координат из 
одной вертикальной оси  z и трех горизонтальных осей х, у и  t, параллельных 
ребрам основания и составляющих друг с другом углы в 120°. 

При  таком  выборе  осей  кристаллографически  идентичные  семейства 
плоскостей описываются индексами одного и того же числового значения, стоя-
щими в зависимости от положения плоскостей в пространстве в разном порядке 
или под разными знаками. Из четырех индексов плоскости (h,  k,  i,  l), стоящих 
как обычно в круглых скобках, третий i, соответствующий горизонтальной оси 
t, определяется первыми двумя:  i = - (h +  k). Часто им пренебрегают, так как 
этот индекс не является независимым. Тогда вместо него в индексе плоскости 
ставят точку (hk.l). Важнейшие плоскости в гексагональной решетке и их ин-
дексы показаны на рисунке 1.8.

Под кристаллографическими индексами направления понимают три це-
лых  взаимно  простых  числа,  пропорциональных  координатам  любого  атома, 
расположенного на данном направлении, измеренным в осевых единицах. При 
установлении кристаллографических индексов данного направления его необ-
ходимо перенести параллельно самому себе в начало координат. Кристаллогра-
фические индексы направлений заключают в квадратные скобки и обозначают 
буквенно  [u,  v,  w].  Индексы важнейших  направлений  в  кубической  решетке 
приведены на рисунке 1.9. Индексы направлений в гексагональной решетке по-
казаны на рисунке 1.10

Для  кубической  сингонии  индексы  направления  [u,  v,  w],  перпендику-
лярного к плоскостям (h,  k,  l), численно равны индексам этой плоскости. Так, 
индексы оси х равны [100], а индексы плоскости, перпендикулярной оси х, рав-
ны (100).

Индексы направления, связывающего две  частицы в решетке, равны раз-
ности координат этих узлов, приведенных к целому виду.

Индексы направления [u, v, w], по которому пересекаются две плоскости, 
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связаны с индексами этих плоскостей (h1, k1, l1) и (h2, k2, l2) следующей системой 
уравнений:                       

 u  = k1 l2 - k2 l1,
v  = l1 h2 - l2 h1,
 w = h1 k2 - h2 k1

Аналогично индексы плоскости (h, k, l), в которой лежат два направления 
[u1, v1, w1] и [u2, v2, w2], определяются из симметричной системы:

  h = v1 w2 - v2 w1,
  k = w1 u2 - w2 u1,

l = u1 v2 - u2 v1

Описанные уравнения позволяют определить индексы плоскости, прохо-
дящей через три узла с известным базисом. Определение начинают с установ-
ления индексов двух направлений (одну из точек принимают за начало коорди-
нат, по отношению к которому записывают направления) и заканчивают опреде-
лением плоскости по направлениям.

Угол между двумя направлениями в кубической сингонии с индексами [u1, 
v1, w1] и [u2, v2, w2] может быть найден из уравнения 

2
2

2
2

2
2

2
1

2
1

2
1

212121

wvuwvu
wwvvuucos

++++
++=ϕ                       (1.1)

Угол между двумя плоскостями находят из аналогичного симметричного 
уравнения.
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1.4 Кристаллографические зоны и оси зон.  Межплоскостное расстоя-
ние. Совокупность плоскостей

Кристаллографические  плоскости  определенных  систем  пересекаются 
между собой по некоторой линии или параллельными линиями. Например, вер-
тикальные грани гексагональной призмы пересекаются между собой по линиям, 
параллельным оси с. Система таких плоскостей образует зону, а направление 
вдоль линии их пересечения носит название оси зоны.

Таким  образом,  серия  семейства  плоскостей,  параллельных  одному 
направлению [u, v, w] в решетке, называется кристаллографической зоной (ри-
сунок 1.11), а само направление – осью зоны. 

В принципе две любые плоскости в кристалле образуют зону и пересе-
каются по некоторой прямой линии, указывающей на направление оси такой 
зоны, однако наиболее важными зонами в кристалле считаются те, к которым 
относится  наибольшее  число  систем  плоскостей.  На  поверхности  кристалла 
плоскости одной зоны формируют его грани. Если поместить кристалл в центр 
окружности гониометра так, чтобы ось зоны была параллельна оси гониометра, 
то по лимбу гониометра можно измерить углы между всеми гранями, образую-
щими данную зону. Представления о зонах также используют для расшифровки 
дифракционных картин и составления проекций кристаллов.

Между индексами оси зоны [u, v, w] и индексами (h, k, l), плоскостей, вхо-
дящих в данную зону, существует следующая зависимость:

hu + kv + lw = 0                                                 (1.2)

Уравнение (1.2) определяет, таким образом, условие зональности.

Каждое семейство плоскостей с индексами (h, k, l) характеризуется также 
своим межплоскостным расстоянием d, т. е. расстоянием между двумя сосед-
ними параллельными плоскостями.
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В случае сложной решетки,  состоящей как бы из нескольких простых, 
межплоскостное расстояние равно расстоянию между соседними параллельны-
ми кристаллографически идентичными плоскостями, принадлежащими одной 
простой решетке. Так, в случае о. ц. к. решетки межплоскостное расстояние для 
плоскостей (100) равно периоду а, но не а/2. Чем больше индексы плоскости, 
тем меньше межплоскостное расстояние этого семейства плоскостей (рисунок 
1.12). Чем больше межплоскостное расстояние, тем плотнее заполнена элемен-
тами структуры соответствующая плоскость.

Между индексами (h, k, l), величиной d и периодами решетки a, b, c суще-
ствует  математическая  зависимость,  различная  для  каждой  сингонии.  Ниже 
приведены некоторые из них, наиболее часто используемые в рентгенострук-
турном анализе поликристаллов.

Формулы для межплоскостного расстояния имеют следующий вид:
кубическая сингония

222

2
2

lkh
аd

++
=                                                  (1.3)

тетрагональная сингония

2

2
222

2
2

с
аlkh

аd
⋅++

=                                             (1.4)

гексагональная сингония

2

2
222

2
2

с
аl)hkk(h

3
4

аd
⋅+++

=                                 (1.5)

Все  кристаллографически  идентичные  семейства  плоскостей,  т.  е.  се-
мейства  плоскостей  с  одинаковым межплоскостными  расстоянием,  образуют 
совокупность плоскостей, обозначаемую фигурными скобками {h, k, l}. 

Так, в кубической сингонии совокупность плоскостей куба {100} содер-
жит шесть кристаллографически идентичных семейств плоскостей: (100), ( 1

00), (010), (0 1 0), (001) и (00 1 ). Если, например, с помощью различных опера-
ций симметрично повернуть решетку так, что на месте плоскостей (100) разме-
стятся плоскости (001) или любые из остальных четырех семейств плоскостей, 
то новое положение решетки совпадет с начальным. В этом и заключается кри-
сталлографическая идентичность.

Важнейшим признаком кристаллографически идентичных плоскостей яв-
ляется то, что они обладают одинаковым межплоскостным расстоянием. Поэто-
му количество кристаллографически идентичных плоскостей (семейств плоско-
стей) для любой совокупности равно числу возможных перестановок местами и 
знаками индексов, входящих в данную совокупность, не изменяющих величины 
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межплоскостного расстояния с учетом симметрии кристалла.
В качестве примера рассмотрим те же шесть плоскостей. 
В случае кубической сингонии, согласно формуле (1.3), для всех шести 

семейств плоскостей куба d = а и они входят в одну совокупность.
В случае тетрагональной сингонии (формула 1.4) эти шесть плоскостей 

разбиваются на две совокупности. В одну из них (100) входят четыре плоскости 
(100), ( 1 00), (010) и (0 1 0). Для них d = а. Во вторую совокупность (100) вхо-
дят две плоскости (001) и (00 1 ). Для них d = с.

Количество кристаллографически идентичных плоскостей Р для совокуп-
ностей с различными индексами для тех кристаллов кубической сингонии, кото-
рые имеют центр инверсии, приведено в таблице 1.4.

Таблица 1.4

Индексы {100} {110} {111} {h, k, 0} {h, k, k } {h, k, l}
р 6 12 8 24 24 48

1.5 Контрольные вопросы к разделу 1.1

1 Какое  свойство обычно используется для разделения веществ на жидкие и 
стекловидные?  Что представляет  собой процесс  расстекловывания аморф-
ных тел?  Приведите  примеры способов  получения  аморфного или  полуа-
морфного состояния металлов и металлических сплавов. 

2 Что представляют собой такие понятия как анизотропия и изотропия? Где 
особенно заметна и четко проявляется анизотропия кристаллов? Какие свой-
ства называются структурно-чувствительными?

3 Что  называют  кристаллическим  веществом?  пространственной  решеткой? 
Почему термин «решетка» нельзя применять как синоним «кристаллической 
структуры»?

4 Перечислите виды сингоний и приведите примеры принадлежащих к ним ве-
ществ.

5 Что называется элементарной ячейкой? трансляциями? периодами решетки? 
Какие параметры характеризуют элементарную ячейку? Сколько типов раз-
личных пространственных решеток существует в природе? 

6 Перечислите условия, с помощью которых можно выбрать определенный па-
раллелепипед, характеризующий решетку в целом (правила Бравэ).

7 Какие ячейки называются примитивными? базоцентрированными?  объемно-
центрированными?  Какие индексы присвоены перечисленным ячейкам со-
гласно универсальной международной классификации Германа-Могена?

8 Приведите примеры и изобразите графически преобразование сложных ре-
20



шеток Бравэ в примитивные, а также наиболее распространенные среди ме-
таллов и полупроводников пространственные решетки. 

9 Какие решетки называются сложными?  Что называют базисом решетки? ко-
эффициентом заполнения объема η ?  координационным числом?  

10 В каком масштабе выражаются координаты точек в решетке? 
11 Какие прямые и плоскости называют узловыми? Что представляет собой се-

мейство прямых или плоскостей?
12 Для  чего  используются  и  что  определяют  индексы  плоскостей  (индексы 

Миллера)? Что следует проделать, чтобы определить индексы Миллера для 
данной плоскости? В какие скобки заключают кристаллографические индек-
сы Миллера и как они обозначаются буквенно? Что называется  символом 
плоскости?

13 Изобразите графически важнейшие плоскости в  кубической решетке и их 
индексы.

14 Какой  системой  координат  принято  пользоваться  в  гексагональной 
сингонии? 

15 Что понимают под кристаллографическими индексами направления? В какие 
скобки заключают кристаллографические индексы направлений и  как они 
обозначаются буквенно? 

16 Что  называется  кристаллографической  зоной?  осью  зоны?  Какая  зависи-
мость существует между индексами оси зоны  и индексами плоскостей, вхо-
дящих в данную зону (условие зональности)? 

17 Что называют межплоскостным расстоянием d? Приведите формулы, связы-
вающие индексы (h, k, l), величину d и периоды решетки a, b, c для кубиче-
ской, тетрагональной и гексагональной сингоний.

18 Что представляет  собой совокупность  плоскостей?  Как она  обозначается? 
Что  является  важнейшим  признаком  кристаллографически  идентичных 
плоскостей?
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2. Практическая часть

2.1 Оформление отчета

В процессе изучения раздела «Элементы структурной кристаллографии» 
курса физики твердого тела студент выполняет индивидуальное задание и сдает 
отчет. Отчет по работе должен содержать ответы на вопросы, поставленные в 
задании, с необходимыми зарисовками и расчетами. Ниже перечислены 16 обя-
зательных задач,  входящих в задание.  Данные задач уточняются и выдаются 
студенту индивидуально преподавателем. 

2.2 Примерное задание

1. Изобразить элементарную ячейку одной из сингоний и показать транс-
ляции a, b, c (масштабные осевые векторы и углы между ними α, β, γ).

2. Определить коэффициент заполнения  η одной из решеток (примитив-
ной кубической, о. ц. к.., г. ц. к., г. к., алмаза). Показать графически рас-
положение атомов, из которого определяли связь между атомным ради-
усом и периодом ячейки.

3. Найти координационное число, указать решетку Бравэ и написать базис 
элементарной ячейки (W, Cu, Mg, NaCl, CsCl, TiO2, Sn, Si).

4. Найти  индексы  плоскости,  отсекающей  на  координатных  осях 
отрезки:1;2;3. 2;1;4. 1; ∞ ;2. 3;-1;5. -2;1;3…

5. Показать плоскости с индексами (110), (101), (010), (111), (1 1 1), (211), 
(121), (210), (013),… Координатные оси выбрать одной из следующих 
сингоний: ромбической, тетрагональной, кубической, гексагональной.

6. Определить (в буквенной форме) межплоскостное расстояние для плос-
костей (001),  (110),  (101),  (111),  (210),  (211),… в решетке следующих 
сингоний: ромбической, тетрагональной, кубической, гексагональной.

7. Изобразить в кубической сингонии плоскость с произвольно взятыми 
индексами  и  направление  с  индексами,  численно  равными индексам 
данной плоскости.

8. Найти две-три плоскости, входящие в данную зону, если дана одна из 
следующих осей зон: [001], [110], [101], [111]…

9. Выписать индексы всех плоскостей, входящих в кубической сингонии в 
одну из совокупностей: {100}, {110}, {111}, {210}, {211}, {310}, {123}. 
Определить число этих плоскостей Р. Определить, на сколько совокуп-
ностей разобьется данная совокупность в случае тетрагональной, ром-
бической или гексагональной сингоний.  Каковы индексы плоскостей, 
входящих в каждую из этих совокупностей, и каково их число.

10. Найти  индексы  плоскости  (h,k,l),  в  которой  находятся  направления 
[113] и […].
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11. Найти индексы направления, проходящего через узлы […] и […].
12. Найти индексы направления, по которому пересекаются плоскости (…) 

и (…).
13. Найти индексы плоскости, в которой расположены узлы [[…]],[[…]] и 

[[…]].
14. Какова плотность заполнения в простой гексагональной и простой ром-

боэдрической упаковке?
15. Показать, какие направления в решетках средних систем останутся пер-

пендикулярными плоскостям с численно равными индексами.
16. Показать графически, что в ромбической системе возможны решетки С 

и F, но не возможны решетки, центрированные одновременно по двум 
парам граней.

Примечание: В таблице 2.1 [7] приведены наиболее типичные для данно-
го элемента структуры при комнатной или при другой фиксированной темпера-
туре. 

Обозначения структур: bcc – ОЦК;  fcc – ГЦК;  hex – гексагональная;  tetr 
– тетрагональная;  hep -  гексагональная с плотной упаковкой;  diamond – струк-
тура алмаза;  rhomb -  ромбическая;  chains - цепочечная;   complex – сложная; 
cubic – кубическая;  sc – простая кубическая. Через АВ АС обозначена последо-
вательность чередования плотноупакованных слоев.

Многие  элементы  могут  существовать  в  нескольких  кристаллических 
структурах и переходить из одной в другую при изменении температуры. Ино-
гда такие превращения происходят при повышенном давлении. Возможно суще-
ствование двух структур при одной и той же температуре, хотя одна из них мо-
жет  быть  чуть  более  стабильна,  чем  другая.  Приведем  несколько  примеров 
превращений.
1) Железо при температурах вплоть до 910о С имеет объемноцентриро-

ванную кубическую структуру, в интервале температур от 910о С до 
1400о С – гранецентрированную кубическую и при температурах выше 
1400о С – опять объемноцентрированную кубическую структуру.

2) Углерод существует в виде алмаза, графита, гексагонального алмаза и в 
аморфном состоянии,  причем все  эти формы в  основном стабильны 
при комнатной температуре.

3) Натрий при комнатной температуре имеет объемноцентрированную ку-
бическую структуру. При охлаждении до температуры ниже 36 К, а под 
действием деформации – ниже 51 К он частично переходит в структуру 
с гексагональной плотной упаковкой.

4) Литий при комнатной температуре имеет объемноцентрированную ку-
бическую структуру. При температуре 78 К сосуществуют объемноцен-
трированная кубическая структура и  гексагональная структура с плот-
ной упаковкой; последняя превращается в гранецентрированную куби-
ческую структуру посредством холодной обработки (наклепа) при низ-
ких температурах.   
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Таблица 2.1
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