
无机材料基础 

李志成 

中南大学 
材料科学与工程学院 
材料化学研究所 



① 了解：晶体的结构与描述方式(晶体结构几何

描述)[主要在《晶体学基础》课程中学习]；了

解典型材料的结构特征。 
② 理解和掌握：晶体结构中的多面体(四面体和

八面体)选取、多面体间隙及其含义。 
③ 利用“多面体”的特点了解无机非金属复杂材

料的结构，达到初步分析能力。 

第 2 章 晶体几何基础 

本章学习要求： 



非晶体结构 

单晶体结构 

多晶体结构 

准晶体结构 

固体的结构 

1 晶体的概念与含义 

1.1 晶体的概念 

晶体  是内部质点(原子、离子或离子团)在三维空
间作周期性重复排列的固体，即晶体是具有规则
格子构造的固体。 



在几何结晶学中，把晶体内部的原子、离子或
原子集团等结构基元抽象成几何的点， 
实际晶体就可以用三维点阵代替， 
晶体的结构可以看成是由几何点阵组成的具有
空间格子构造的固体。  

固定熔点：在熔化过程中，晶态固体的长程有序解体，

此时对应一定的温度。 

1 晶体的概念与含义 

1.1 晶体的概念 



晶体结构中在同一取向上几何环境和物质环境皆相
同的点称为等同点。 
在同一晶体中可以找出无穷多类等同点，每一类等
同点集合而成相同图形。 

1..2 晶体中的等同点 

1 晶体的概念与含义 



为了便于分析研究晶体中质点的排列

规律性，可先将实际晶体结构看成完

整无缺的理想晶体并简化，将其中每

个质点抽象为规则排列于空间的几何

点，称之为阵点。 
 
这些阵点在空间呈周期性规则排列并

具有完全相同的周围环境。这种由它

们在三维空间规则排列的阵列称为空

间点阵，简称点阵。 

1.3 空间点阵与晶胞 

1 晶体的概念与含义 



   点阵反映晶体结构

的平移对称 

   点阵是抽象的几何

图形 

   点阵中每个阵点的

周围环境均相同 

1 晶体的概念与含义 

1.3 空间点阵与晶胞 



具有代表性的基本单元（最
小平行六面体）作为点的组
成单元，称为晶胞 (Unit Cell) 。 
 
将晶胞作三维的重复堆砌就
构成了空间点阵。 

1 晶体的概念与含义 

1.3 空间点阵与晶胞 



选取晶胞的原则 

Ⅰ)选取的平行六面体应与宏观
晶体具有同样的对称性； 

Ⅱ)平行六面体内的棱和角相等
的数目应最多； 

Ⅲ)当平行六面体的棱角存在直
角时，直角的数目应最多； 

Ⅳ) 在满足上条件，晶胞应具有
最小的体积。 

1 晶体的概念与含义 

1.3 空间点阵与晶胞 



选取晶胞的原则 

由此，获得 
7个晶系、14
种空间格子 

1 晶体的概念与含义 

1.3 空间点阵与晶胞 立方 

四方 

正交 



1.4 单晶体与多晶体 

1 晶体的概念与含义 

水晶（SiO2） 

 单晶：具有完整晶体外形（晶棱，晶面完备）的单个颗粒，

颗粒内部的晶格是周期排列。 
 多晶体：由两个以上的同种或异种单晶组成的结晶物质，

各单晶通过晶界结合在一起。多晶体可由成千上万的晶粒

构成，没有单晶所特有的各向异性特征。 



非晶体结构：不具有长程有序（原子排列长程无序）。

有此排列结构的材料为非晶体。 
在凝结过程中不经过结晶的阶段，非晶体中分子与分子的结合

是无规则的。 

Be2O3晶体与Be2O3玻璃的内部结构 

1.5 非晶体 

1 晶体的概念与含义 



准晶体：1984 年Shechtman用快速冷却方法制备的AlMn准
晶，结构有别于晶体和非晶体。 

Lattice image of water-
quenched Al72Ni20Co8 
obtained by the High 
Angle Annular Dark Field 
( HAADF )  
 

 存在5重对称轴 

1.6 准晶体 

1 晶体的概念与含义 



晶体由基元沿空间三个不同
方向，各按一定的距离周期
性地平移而构成，基元每一
平移距离称为周期。 

在一定方向有着一定周期，
不同方向上周期一般不相同。 

基元平移结果：点阵中每个
结点周围情况都一样。 

点阵学说概括了晶体结构的周期性 

2 晶体的布喇菲空间点阵学说 



反映周期性特征 

反映对称性特征 

晶体都具有自己特殊对称性。 

原胞边长总是一个周期，并各
沿三个晶轴方向； 

晶胞体积为原胞体积的整数倍
数。 

原胞(重复单元)的选取规则 

2 晶体的布喇菲空间点阵学说 



原胞和基矢 

晶格共同特点：周期性，可以用原胞和基矢来描述  

原胞 ： 一个晶格中最小重复单元 

基矢： 原胞的边矢量 

三维晶格的重复单元是平行

六面体 

重复单元的边长矢量 

2 晶体的布喇菲空间点阵学说 



单胞：为了反映晶格的对称性，常取最小重复单元的几倍作为

重复单元 
单胞的边在晶轴方向，边长等于该方向上的一个周期 
         ——  代表单胞三个边的矢量称为单胞的基矢 

单胞基矢  a b c  

一些情况下，单胞就是原胞 
一些情况下，单胞不是原胞 

简单立方晶格 — 单胞是原胞 

面心立方晶格 — 单胞不是原胞 

原胞与单胞 

2 晶体的布喇菲空间点阵学说 



面心立方晶格 

原胞基矢 

原胞的体积 

单胞基矢 

单胞的体积 

原胞与单胞 

2 晶体的布喇菲空间点阵学说 



 简单立方晶格  

—— 原胞为简单立方晶格的立方单元 

基矢 

原胞体积 

—— 原胞中只包含一个原子 

原胞与单胞 

2 晶体的布喇菲空间点阵学说 



体心立方晶格 
由立方体的中心到三个顶点引三个基矢 

—— 原胞的体积为单胞的一半 

基矢 

原胞体积 

原胞与单胞 

2 晶体的布喇菲空间点阵学说 



三维格子的周期性可用数学的

形式表示如下：                        

Γ(r)=Γ(r+l1a1+l2a2+l2a3) 

r为重复单元中任意处的矢量；

Γ为晶格中任意物理量； 

l1、l2、l3是整数，a1、a2、a3是重

复单元的边长矢量。 

晶格的周期性 

2 晶体的布喇菲空间点阵学说 



简单晶格，任一原子A的位矢 

2 晶体的布喇菲空间点阵学说 

晶格的周期性 



3 金属及合金相的晶体结构 

3.1 元素的晶体结构 

前面我们讨论了晶体结构的共性，即：晶体的点

阵类型、周期性等问题。 

接下来，我们具体分析元素特别是金属与合金的

晶体结构。 

参照元素周期表，有助于全面地了解元素的晶体

结构。 



第一类 第二类 第三类 

3 金属及合金相的晶体结构 

3.1 元素的晶体结构 



第一类 第二类 第三类 

3 金属及合金相的晶体结构 

3.1 元素的晶体结构 按晶体结构类型，周期表中的元素可分为三大类  

第一类是真正的金属。

这一类除了少数例外，

绝大多数都具有高对

称性的简单结构，其

典型结构为： 
 面心立方结构(代号

为A1)； 
 体心立方结构(A2)； 
 密排六方结构(A3)。 
 



第一类 第二类 第三类 

3 金属及合金相的晶体结构 

3.1 元素的晶体结构 按晶体结构类型，周期表中的元素可分为三大类  

第二类包括8个金属元素，其晶体结构

和第一类有些不同： 
锌、镉虽为A3结构，但已有些变化，

其c/a较大； 
铊和铅的结构和第一类相同，但原

子的离子化不完全，原子间距也比

典型金属大； 
汞和锡的结构比较复杂，而镓则具

有复杂的正交结构。 



第一类 第二类 第三类 

3 金属及合金相的晶体结构 

3.1 元素的晶体结构 按晶体结构类型，周期表中的元素可分为三大类  

第三类多数为非金属元素，也包括少

数亚金属，如硅、锗、锑、铋等，这

类元素多数具有复杂的晶体结构。 
 
 
 
  



3.2 典型金属的晶体结构 

绝大多数典型金属都具有高对称性的简单晶体点阵。 
最典型的是面心立方点阵、体心立方点阵和密排六方点阵。  

在元素周期表中约有20种金属具有这种晶体结构。 
 

3 金属及合金相的晶体结构 

1．面心立方结构及其结构特征： 



1．面心立方结构及其结构特征： 

(1) 晶胞中原子数：8×1/8+6×1/2 = 4 
(2) 点阵常数：晶胞大小是用点阵常数来衡量的，它是表征物质

晶体结构的一项基本参数。对于立方晶系，点阵常数只用晶

胞的棱边长度a一个数值。 

注：在面心立方晶胞中，a并不是原子间的最近距离，沿其面对角线 
<110>方向原子排列最密集，故最近原子间距  2

2
d a=

常见FCC结构金属点阵常数和原子间距  

3.2 典型金属的晶体结构 

3 金属及合金相的晶体结构 



 (3) 配位数和致密度 
    晶体中原子排列的紧密程度与晶体结构类型有关。为了定量
地表示原子排列的紧密程度，通常应用配位数和致密度这两个
参数。 

①配位数：是指晶体结构中，与任一原子最近邻并且等距离？
的原子数。面心立方结构的配位数是12。 

②致密度： 可把金属晶体中的原子看作是直径相等的刚球，
原子排列的密集程度可以用刚球所占空间的体积百分数来表示，
称为致密度。如以一个晶胞来计算，致密度K就等于晶胞中原
子所占体积nv与晶胞体积V之比，即 K＝nv/V 

3.2 典型金属的晶体结构 

3 金属及合金相的晶体结构 

1．面心立方结构及其结构特征： 



 (3) 配位数和致密度    
对面心立方结构来说，面对角线上相邻的原子彼此接触，因此
刚球的直径就等于最近邻原子间距d。n＝4，故致密度为： 
 
  

表明，面心立方结构的晶体中，有74﹪的体积为原子所占据，
其余26﹪则为空隙体积。  

3.2 典型金属的晶体结构 

3 金属及合金相的晶体结构 

1．面心立方结构及其结构特征： 

注：这与固态物质宏观致密度的概念有些差异 



2．体心立方结构及其结构特征： 

(1) 原子数：体心立方晶胞原子数为2。 
(2) 点阵常数与原子间距：在体心立方结构中，原子沿立方体对

角线方向上排列得最紧密。设晶胞的点阵常数为a，则原子间距 
3

2
d a=

3.2 典型金属的晶体结构 

3 金属及合金相的晶体结构 

点阵常数为a 



(3) 配位数：每原子的最近邻原子数为 8，所以配位数等于 8； 
(4) 致密度： 
 

可见，体心立方结构的配位数与致密度均小于面心立方结构，

亦即其原子密集程度低于面心立方结构。 
具有体心立方结构的金属有 α-Fe、Cr、V、Nb、Mo、W等共

约30种，约占金属元素的一半左右。  

3.2 典型金属的晶体结构 

3 金属及合金相的晶体结构 

2．体心立方结构及其结构特征： 



3．密排六方结构及其结构特征： 

密排六方结构可看成是由两个简单六方晶胞穿插而成。密排六

方结构亦是原子排列最密集的晶体结构之一。 
(1)晶胞原子数：六方柱每个角上的原子属 6个相邻的晶胞所共

有；上下底面中心的每个原子同时为两个晶胞所共有；再加上

晶胞内的三个原子，故晶胞内原子数为6。 
      

3.2 典型金属的晶体结构 

3 金属及合金相的晶体结构 



(2) 配位数：在理想的密排情况下，以晶胞上底面中心的原子

(刚球)为例，它不仅与周围六个角上的原子相接触，还与其下

的三个位于晶胞之内的原子相接触，此外又与其上面相邻晶胞

内的三个原子相接触，所以密排六方结构的配位数等于 12； 
(3) 原子间距: d＝a， 
(4) 致密度：可算出密排六方结构的致密度亦是74﹪。其配位数

和致密度都与面心立方结构相同。 

3.2 典型金属的晶体结构 

3 金属及合金相的晶体结构 

3．密排六方结构及其结构特征： 



在固体的晶体结构中，原子并不是理想的密集堆积结

构。在晶体结构中，沿着某个方向的原子是相互接触

的，但沿其他方向就可能存在间隙空间。 

4 晶体结构中的间隙 

比如：钢中碳原子的有效半径为 0.7Å，而铁原子的有效

半径为1.24 Å。碳溶解于铁中时，或者替代点阵阵点上的铁原

子(作为置换型溶质)，或者挤进铁原子的间隙位置(作为间隙

型溶质)。由于碳的原子半径很小，于是象氮、氢和氧一样，

碳在铁中也呈间隙型溶解。 



面心立方结构有两种间隙。 
第一种是比较大的间隙(见图)，位于六个面心位置的原子所

组成的八面体中间，称为八面体间隙； 

4 晶体结构中的间隙 

4.1 面心立方结构中的间隙 



第二种间隙(见图)，位于四个原子所组成的四面体中间，称

为四面体间隙。四面体由3个面心原子和一个顶点原子组成 

4 晶体结构中的间隙 

4.1 面心立方结构中的间隙 



面心立方晶体中间隙的刚球模型  

相邻的原子相互接触，原子中心就是多面体的各个角顶。  

4 晶体结构中的间隙 

4.1 面心立方结构中的间隙 



面心立方晶胞中两个含四面体间隙的
四面体的位置如右图。 
分析该图可以看出，相对于A原子来
说，左下位置的那个空隙的中心的坐
标为(-¼, ¼, ¼)，是在立方体的体对角
线上。 
问题：在该晶胞中包含有多少个这类
四面体空隙? 

这个问题可以容易地用面心立方晶体的四次转动对称轴来解答，
通过绕垂直轴的四重转动，上述两个空隙都会产生另外另外三
个空隙，因此，这个晶胞共包含8个这种空隙。 

4 晶体结构中的间隙 

4.1 面心立方结构中的间隙 

x 
y 

z 

A 

B 



面心立方晶体有一个恰好位于晶胞中
心处的八面体间隙。 
该图还表明，另一个八面体空隙位于
晶胞一条棱边的中点处。 
 
而且运用面心立方晶体的四次转动对
称轴，很容易推知在晶胞的十二条棱
边的中点处必然各有一个八面体空隙。 
 
问题：在这个面心立方晶胞中包含多
少个八面体空隙？ 
可以求得其答案为 4。 

4 晶体结构中的间隙 

4.1 面心立方结构中的间隙 



图中清楚地标明了两种不同间隙在晶胞中的位置，它们
是有规律地分布于晶体空间之中。 

4 晶体结构中的间隙 

4.1 面心立方结构中的间隙 



根据几何学关系可以求出两种间隙能够容纳的最大圆球半径。
设原子半径为rA，间隙中能容纳的最大圆球半径为rB，则对于
面心立方结构的四面体间隙和八面体间隙，rB/rA数值见表  

晶体
结构 

八面体间隙 四面体间隙 
间隙数/原子数 rB/rA 间隙数/原子数 rB/rA 

BCC 6/2＝3 0.155 12/2＝6 0.291 
FCC 4/4＝1 0.414 8/4＝2 0.225 
HCP 6/6＝1 0.414 12/6＝2 0.225 

三种典型晶体中的间隙信息表  

4 晶体结构中的间隙 

4.1 面心立方结构中的间隙 



4.1 面心立方结构中的间隙 

如右图，在二个八面体空隙之间紧

连着一个四面体空隙。 
如果在图上把其它八面体空隙的八

面体都画出来，那么将可得出各四

面体空隙恰好处于各八面体之间，

以致不再存在自由空间。 
这就表明：整个空间可以通过棱边

长度相同的规则四面体和八面体堆

积而被完全填满。 

4 晶体结构中的间隙 



体心立方结构的八面体和四面体都是不对称的，其棱边长度

不全相等：八面体的顶角间距沿某个方向(如图中Z轴方向)
较另外两个方向为短；而四面体是不规则的。 

4 晶体结构中的间隙 

4.2 体心立方结构中的间隙 



4 晶体结构中的间隙 

4.2 体心立方结构中的间隙 

如前所述，连接最邻近原子所形成的多面体是不规则的

多面体，其中有的边长为a，而另一些边长却为        。 
八面体空隙位于晶胞中各个面的中心处和每条棱边的中

心处。四个四面体空隙位于晶胞的各个面上。 

3 a
2



4.2 体心立方结构中的间隙 

为什么不把四面体空隙简单地当作八面体空隙的一部分来考虑呢？ 
理由是，如果在四面体空隙中放置一个最大尺寸的刚球，这

个刚球就会陷在那里，除非它把邻近的原子推开，这个刚球

是不能移到邻近的八面体空隙中去的。 
四面体空隙所能容纳的最大尺寸的球体比八面体空隙所

能容纳者为大。 

4 晶体结构中的间隙 

rB/rA=0.291 

rB/rA=0.155 

请留意：体心立方晶体中的四面体实际上被包含于八面体之中。 



与面心立方结构相比，FCC、HCP这两种结

构的八面体和四面体的形状完全相似，但位

置不同。在原子半径相同的条件下，两种结

构的同类间隙的大小也是相同的 

4 晶体结构中的间隙 

4.3 密排六方结构中的间隙 

?? 



4.3 密排六方结构中的间隙 

密排六方晶体：四面体与八面体

是紧密地连接在一起并充满整个

空间的。 
但是，对于密排六方结构而言，

在c轴方向，八面体之间以面与面

相接触；而在其它方向是棱边与

棱边相接触。 
显然，由上述讨论可知，将规则

的四面体和八面体堆积起来使晶

体空间能够完全被填满。 

4 晶体结构中的间隙 



4.3 密排六方结构中的间隙 

在密排六方结构中， 
一个晶胞内有2个八面体间隙(以平行六面体记晶胞)，它

们的中心位置的晶体坐标是(2/3, 1/3, 3/4)。 
一个晶胞内有4个四面体间隙，它们的中心位置的晶体坐

标是(2/3, 1/3, 7/8) 

4 晶体结构中的间隙 
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