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肉眼看到的固体是连续刚体。实际上固

体是由分立的原子所组成。固体是一个很复

杂的客体，原子与原子之间、电子与电子之

间以及原子与电子之间的相互作用相当强烈。

正是这些相互作用决定了固体的存在状态。

而研究这些相互作用及其对固体的结构和性

能的影响则是材料化学中的重要内容之一

（p9-15元素与化学键）。同样地，材料中原

子、离子或分子的排列方式对材料的性质也

具有决定性的影响（p9-19晶体学基本概念）。
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2.1 晶体学基本概念
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2.1.1 晶体与非晶体



当液体缓慢降温时，在某一个确定的温度

（凝固点）下，液体的体积突然收缩，形成固体；

之后固体的体积随温度的降低缓慢减小。在这一

过程中，原子重排时间足够，因此形成的固体中

原子的排列呈有序状态。此固体为晶态固体。

当液体快速冷却时，可以获得过冷液体，之

后过冷液体凝固，由于原子没有足够的时间发生

重排，因此形成的固体中原子的排列呈无序状态。

此为非晶态固体。
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固体材料可以按照其中原子排列的有

序程度分为晶态和非晶态两类。



晶体和非晶体的根本区别

晶态材料具有长程有序的点阵结构，其

组成原子或基元处于一定格式空间排列的状

态；

非晶态材料只有在几个原子间距量级的

短程范围内具有原子有序的状态，称为短程

有序。
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晶体的宏观特征

 规则的几何外形

 晶面角恒定

 有固定的熔点

 物理性质的各向异性
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晶面角守恒定律
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1669 年，斯丹诺 (Nicolas Steno)仔细研究了水晶
发现：天然的水晶 (石英晶体) 可以有各种不同
的外形 ，晶面的大小、形状、个数都可能不同，
但是相应的晶面之间的夹角都是固定不变的

其中的 a 晶面和 b 晶面的夹角总是141°47′，b 和
c的夹角总是120°00′， c和 a的夹角总是113°08′。



在大量的观察基础上，产生了结晶学上
的第一条经验定律晶面角守恒定律

在同一温度下，同一种物质所形成

的晶体，其相同晶面的夹角是一个

常数。
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这是晶体学中最重要的定律之一，它揭示了晶体
外形的规律性，从而指导人们定量、系统地研究
各式各样的晶体。



晶胞学说

1784年法国科学家阿羽 (Réné Just Haüy)
提出了著名的晶胞学说：每种晶体都有一
个形状一定的最小的组成细胞晶胞；

大块的晶体就是由许许多多个晶胞砌在一
起而形成的。

这是晶体学上第一次就晶体由外表到本质
进行的猜想。
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空间点阵学说

1855年法国人布拉维 (A. Bravais) 建立

了晶体结构的空间点阵学说。

了解并理解以下概念：
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一个含有两个原子 (分别用一大一小
两个空心圆点表示) 的基元

这个基元在二维空间作有规律的重复排列便
得到了一个二维晶体结构
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NaCl 晶体结构中等同点的分布及其

相应导出的二维点阵
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空间点阵学说的
实验验证
劳厄的晶体 X 
射线衍射实验
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劳厄为了寻找证据

来证明 X 射线具有波动

性。当他于1912年发现X

射线通过晶体时产生衍

射现象。第一次从实验

上证实晶体结构的空间

点阵学说正确性。他也

因此获得1914年诺贝尔

物理学奖。



现代 X 射线衍射分析的理论基础

布拉格父子于 1913 年
借助 X 射线成功地测

出金刚石的晶体结构，
并提出了“布拉格公
式”，为最终建立现
代晶体学打下了基础，
于 1915 年获得诺贝尔
物理学奖。
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布拉格定律
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当入射的 X 射线波长 λ、入射角θ和晶面间距 d 
之间满足如下关系时，将产生衍射

λθ nd =sin2



在劳厄和布拉格父

子工作的基础上，人们

发展出了一系列借助于

X射线衍射分析晶体结

构的技术，这些技术已

经成为了材料科学研究

中最重要也是最有用的

分析手段。
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目前常用的X射线衍射仪
的工作原理示意图
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SiO2晶体和SiO2玻璃的 X 射线衍射谱图



随着科学技术的发展，人们也找到

了另外一些研究晶体微观结构的实验方

法，包括电子显微镜、电子衍射、中子

衍射等等。现在最先进的电子显微镜已

经能够直接分辩出某些晶体中的原子。
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自此，空间点阵学说从猜想上升为正确理论，

奠定了现代结晶学的基础。晶体被描述为：

构成物体的微粒 (分子、原子或者离子) 在
三维空间做有规律的周期性重复排列而得

到的物体

显然，晶体的有规则的几何外形

其实就是构成晶体的微粒的有规

则排列的外部反映。
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空间点阵学说

空间点阵假说 X射线衍射实验证实

晶胞学说

晶面角守恒定律

结晶学的发展经历
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