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内 容 提 要

本书首先介绍了晶体学基础知识，然后系统介绍了Ｘ射线的物理基础、Ｘ射线衍射的方向

与强度、多晶体Ｘ射线衍射分析的方法、Ｘ射线衍射仪及其在物相鉴定、宏微观应力与晶粒尺寸

的测定、多晶体的织构分析等方面的应用；介绍了电子衍射的物理基础、透射电子显微镜的结构

与原理、衍射成像、运动学衬度理论、高分辨透射电子显微技术、扫描电子显微镜的结构与原理、

电子探针及其应用；介绍了ＡＥＳ、ＸＰＳ、ＳＴＭ、ＬＥＥＤ等常用表面分析技术和ＴＧ、ＤＴＡ、ＤＳＣ
等常用热分析技术的原理、特点及其应用；最后简单介绍了光谱分析技术，包括原子光谱、红外

光谱、激光光谱等。书中研究和测试的材料包括金属材料、无机非金属材料、高分子材料、非晶

态材料、金属间化合物、复合材料等。对每章内容作了提纲式的小结，并附有适量的思考题。书

中采用了一些作者尚未发表的图片和曲线，同时在实例分析中还注重引入了一些当前材料界最

新的研究成果。

本书是教育部评选的普通高等教育“十一五”国家级规划教材，可作为材料科学与工程学科

本科生的学习用书，也可供相关学科与专业的研究生、教师和科技工作者使用。
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前　 言

众所周知，材料、信息和能源是现代科学技术重点发展的三大领域，而材料

又是信息和能源发展的物质基础，是重中之重，可以说没有先进材料就没有现

代科技。然而，对材料的科学研究与测试方法的合理选择又是获得先进材料的

核心环节，是材料科学的工作者必须掌握的基本知识。

《材料科学研究与测试方法》是普通高等教育“十一五”国家级规划教材，是

材料科学与工程本科专业的基础课程，是作者在十多年的教学经验基础上并参

考了国内外同类教材的最新发展编著而成的，书中采用了一些作者尚未公开发

表的图片和曲线。全书主要包括晶体学基础、Ｘ射线的衍射分析及应用、电子衍

射分析及应用、表面分析技术、热分析技术和光谱分析技术等内容。书中所涉

及的材料包括金属材料、无机非金属材料、高分子材料、非晶材料、复合材料等。

对每章内容均作了提纲式的小结，便于读者复习和掌握所学内容，对一些重要的

研究方法，还列举了相关的研究实例，帮助读者领会材料科学研究的思路，懂得该

研究什么、为何研究及怎样研究。全书力求深度适中，表述繁简结合，通俗易懂。

本书由南京理工大学一线教师合作编著，共１１章，其中第１～６章、第８章

和第９章由朱和国博士执笔；第７章和第４．８节由王恒志博士执笔；第１０章由

杜宇雷博士、李玮、朱和国共同完成；第１１章由王新龙博士执笔。全书由朱和国

统稿，上海大学材料学院洪堡学者操光辉博士任主审。

在编著过程中，作者参考和应用了其他一些材料科学工作者的研究成果、

资料和图片，在此表示深深的敬意和感谢。在此还要感谢东南大学材料学院博士

生导师吴申庆教授在百忙之中给予的精心指点和无私帮助；感谢东南大学材料学

院余焜教授给本书提出的宝贵意见。感谢颜银标教授、孙强金高工所给予的大力

支持；感谢吴旭、陈湜、徐彩萍、杨军、张立奎、周熙、朱敏、贺睿琦、任小敏等研究生

对本书所做的工作；最后还要感谢潘春丽女士在文字处理方面的全力帮助。

第二次印刷修订时，得到了刘金强教授的大力帮助和精心指点，在此表示

衷心感谢。

由于作者的水平有限，书中定有疏漏和错误，敬请广大读者批评指正。

朱和国
２０１０．１于南京



目　 录

１　晶体学基础 １………………………………
１．１　晶体及其基本性质 １…………………

１．１．１　晶体的概念 １…………………
１．１．２　空间点阵的四要素 １……………
１．１．３　布拉菲阵胞 ２…………………
１．１．４　典型晶体结构 ４………………
１．１．５　晶体的基本性质 ７………………
１．１．６　准晶体简介 ７…………………

１．２　晶向、晶面及晶带 ８…………………
１．２．１　晶向及其表征 ８………………
１．２．２　晶面及其表征 ９………………
１．２．３　晶带及其表征 １１………………

１．３　晶体的宏观对称及点群 １１……………
１．３．１　对称的概念 １１…………………
１．３．２　对称元素及对称操作 １１…………
１．３．３　对称元素的组合及点群 １６………
１．３．４　晶体的分类 １７…………………
１．３．５　准晶体的点群及其分类 １７………
１．３．６　点群的国际符号 １９……………
１．３．７　点群的圣佛利斯符号 １９…………

１．４　晶体的微观对称与空间群 ２０…………
１．４．１　晶体的微观对称 ２０……………
１．４．２　晶体的空间群及其符号 ２２………

１．５　晶体的投影 ２３………………………
１．５．１　球面投影 ２３…………………
１．５．２　极式网与乌氏网 ２５……………
１．５．３　晶带的极射赤面投影 ２８…………
１．５．４　标准极射赤面投影图（标准

极图） ３０………………………
１．６　倒易点阵 ３０…………………………

１．６．１　正点阵 ３１……………………
１．６．２　倒点阵（倒易点阵） ３１…………
１．６．３　正倒空间之间的关系 ３１…………
１．６．４　倒易矢量的基本性质 ３３…………
１．６．５　晶带定律 ３４…………………
１．６．６　广义晶带定律 ３５………………

本章小结 ３５………………………………
思考题 ３７…………………………………

２　Ｘ射线的物理基础 ３９………………………
２．１　Ｘ射线的发展史 ３９…………………
２．２　Ｘ射线的性质 ３９……………………

２．２．１　Ｘ射线的产生 ３９………………
２．２．２　Ｘ射线的本质 ４０………………

２．３　Ｘ射线谱 ４１…………………………
２．３．１　Ｘ射线连续谱 ４２………………
２．３．２　Ｘ射线特征谱 ４３………………

２．４　Ｘ射线与物质的相互作用 ４６…………
２．４．１　Ｘ射线的散射 ４６………………
２．４．２　Ｘ射线的吸收 ４７………………
２．４．３　吸收限的作用 ５０………………

本章小结 ５１………………………………
思考题 ５２…………………………………

３　Ｘ射线的衍射原理 ５３………………………
３．１　Ｘ射线衍射的方向 ５３………………

３．１．１　劳埃方程 ５３…………………
３．１．２　布拉格方程 ５５…………………
３．１．３　布拉格方程的讨论 ５６…………
３．１．４　衍射矢量方程 ５９………………
３．１．５　布拉格方程的厄瓦尔德图解 ６０…
３．１．６　布拉格方程的应用 ６１…………
３．１．７　常见的衍射方法 ６１……………

３．２　Ｘ射线的衍射强度 ６３………………
３．２．１　单电子对Ｘ射线的散射 ６３………
３．２．２　单原子对Ｘ射线的散射 ６５………
３．２．３　单胞对Ｘ射线的散射 ６７…………
３．２．４　单晶体的散射强度与干涉

函数 ７２………………………
３．２．５　多晶体的衍射强度 ７４…………
３．２．６　影响多晶体衍射强度的其他

因数 ７５………………………
本章小结 ７８………………………………
思考题 ８０…………………………………

４　Ｘ射线的多晶衍射分析及其应用 ８１…………
４．１　Ｘ射线衍射仪 ８１……………………

·１·

试读结束，需要全本PDF请购买 www.ertongbook.com



４．１．１　测角仪 ８１……………………
４．１．２　计数器 ８３……………………
４．１．３　计数电路 ８５…………………
４．１．４　Ｘ射线衍射仪的常规测量 ８６……

４．２　Ｘ射线物相分析 ８７…………………
４．２．１　物相的定性分析 ８７……………
４．２．２　物相的定量分析 ９４……………

４．３　点阵常数的精确测定 ９８……………
４．３．１　测量原理 ９８…………………
４．３．２　误差源分析 ９９…………………
４．３．３　测量方法 ９９…………………

４．４　宏观应力的测定 １０３…………………
４．４．１　内应力的产生、分类及其衍射

效应 １０３……………………
４．４．２　宏观应力的测定原理 １０４………
４．４．３　宏观应力的测定方法 １０７………
４．４．４　应力常数Ｋ的确定 １０９…………

４．５　微观应力及晶粒大小的测定 １１１……
４．５．１　衍射线的宽化 １１１……………
４．５．２　衍射线形的卷积合成及其

宽度表征 １１２…………………
４．５．３　Ｋα双线分离———Ｒａｃｈｉｎｇｅｒ

图解法 １１４……………………
４．５．４　物理宽度与仪器宽度的分离 １１６…
４．５．５　微观应力宽度与晶粒细化

宽度的分离 １１７………………
４．６　非晶态物质及其晶化后的衍射 １１９…

４．６．１　非晶态物质结构的主要特征 １１９…
４．６．２　非晶态物质的结构表征

及其结构常数 １２０……………
４．６．３　非晶态物质的晶化 １２２…………

４．７　膜厚的测量 １２４……………………
４．８　多晶体的织构分析 １２５………………

４．８．１　织构及其表征 １２５……………
４．８．２　丝织构的测定 １２７……………
４．８．３　板织构的测定 １３０……………
４．８．４　反极图的测绘与分析 １３４………

本章小结 １３６……………………………
思考题 １３８………………………………

５　电子显微分析的基础 １４０…………………
５．１　光学显微镜的分辨率 １４１……………
５．２　电子波的波长 １４２…………………
５．３　电子与固体物质的作用 １４３…………

５．３．１　电子散射 １４４…………………
５．３．２　电子与固体作用时激发的

信息 １４６……………………
５．４　电子衍射 １４９………………………

５．４．１　电子衍射与Ｘ射线衍射的

异同点 １５０……………………
５．４．２　电子衍射的方向———布拉格

方程 １５１……………………
５．４．３　电子衍射的厄瓦尔德图解 １５１……
５．４．４　电子衍射花样的形成原理及

电子衍射的基本公式 １５２………
５．４．５　零层倒易面及非零层倒易面 １５３…
５．４．６　标准电子衍射花样 １５４…………
５．４．７　偏移矢量 １５６…………………

本章小结 １５８……………………………
思考题 １６０………………………………

６　透射电子显微镜 １６１………………………
６．１　工作原理 １６１………………………
６．２　电磁透镜 １６２………………………

６．２．１　静电透镜 １６２…………………
６．２．２　电磁透镜 １６２…………………

６．３　电磁透镜的像差 １６４…………………
６．３．１　球差 １６４……………………
６．３．２　像散 １６５……………………
６．３．３　色差 １６５……………………

６．４　电磁透镜的景深与焦长 １６７…………
６．４．１　景深 １６７……………………
６．４．２　焦长 １６７……………………

６．５　电镜分辨率 １６８……………………
６．５．１　点分辨率 １６８…………………
６．５．２　晶格分辨率 １６９………………

６．６　电镜的电子光学系统 １７０……………
６．６．１　照明系统 １７０…………………
６．６．２　成像系统 １７２…………………
６．６．３　观察记录系统 １７３……………

６．７　主要附件 １７３………………………
６．７．１　样品倾斜装置（样品台） １７３……
６．７．２　电子束的平移和倾斜装置 １７４……
６．７．３　消像散器 １７４…………………
６．７．４　光栏 １７５……………………

６．８　透射电镜中的电子衍射 １７６…………
６．８．１　有效相机常数 １７６……………

·２·



６．８．２　选区电子衍射 １７７……………
６．９　常见的电子衍射花样 １７８……………

６．９．１　单晶体的电子衍射花样 １７８……
６．９．２　多晶体的电子衍射花样 １８１……
６．９．３　复杂的电子衍射花样 １８２………

６．１０　透射电镜的图像衬度理论 １８８………
６．１０．１　衬度的概念与分类 １８８………
６．１０．２　衍射衬度运动学理论与

应用 １９１……………………
６．１０．３　非理想晶体的衍射衬度 １９６……
６．１０．４　非理想晶体的缺陷成像

分析 １９７……………………
６．１１　透射电镜的样品制备 ２０５…………

６．１１．１　基本要求 ２０５………………
６．１１．２　薄膜样品的制备过程 ２０６……

本章小结 ２０７……………………………
思考题 ２０９………………………………

７　薄晶体的高分辨像 ２１１……………………
７．１　晶格条纹像的形成 ２１２………………
７．２　相位传递函数与Ｓｃｈｅｒｚｅｒ聚焦 ２１５…

７．２．１　相位传递函数 ２１５……………
７．２．２　相位传递函数曲线的影响

因素 ２１８……………………
７．２．３　加速电压对相位传递函数的

影响 ２２２……………………
７．２．４　球差系数对相位传递函数的

影响 ２２２……………………
７．３　高分辨像举例 ２２３…………………

７．３．１　晶格条纹像 ２２３………………
７．３．２　一维结构像 ２２５………………
７．３．３　二维晶格像 ２２６………………
７．３．４　二维结构像 ２２７………………

本章小结 ２２９……………………………
思考题 ２２９………………………………

８　扫描电子显微镜及电子探针 ２３０……………
８．１　扫描电镜的结构 ２３０…………………

８．１．１　电子光学系统 ２３１……………
８．１．２　信号检测处理、图像显示和

记录系统 ２３２…………………
８．１．３　真空系统 ２３３…………………

８．２　扫描电镜的主要性能参数 ２３３………
８．２．１　分辨率 ２３３……………………

８．２．２　放大倍数 ２３４…………………
８．２．３　景深 ２３４……………………

８．３　表面成像衬度 ２３４…………………
８．３．１　二次电子成像衬度 ２３５…………
８．３．２　背散射电子成像衬度 ２３６………

８．４　二次电子衬度像的应用 ２３７…………
８．５　背散射电子衬度像的应用 ２３９………
８．６　电子探针 ２４０………………………

８．６．１　电子探针波谱仪 ２４０……………
８．６．２　电子探针能谱仪 ２４３……………
８．６．３　能谱仪与波谱仪的比较 ２４４……

８．７　电子探针分析及应用 ２４５……………
８．７．１　定性分析 ２４５…………………
８．７．２　定量分析 ２４７…………………

８．８　扫描电镜的发展 ２４７……………………

本章小结 ２４８……………………………
思考题 ２４９………………………………

９　表面分析技术 ２５０…………………………
９．１　俄歇电子能谱分析 ２５０………………

９．１．１　俄歇电子能谱仪的结构原理 ２５０…
９．１．２　俄歇电子谱 ２５１………………
９．１．３　定性分析 ２５２…………………
９．１．４　定量分析 ２５３…………………
９．１．５　化学价态分析 ２５４……………
９．１．６　ＡＥＳ的应用举例 ２５４……………
９．１．７　俄歇能谱仪的最新进展 ２５６……

９．２　Ｘ射线光电子能谱仪 ２５７……………
９．２．１　Ｘ射线光电子能谱仪的工作

原理 ２５７……………………
９．２．２　Ｘ射线光电子能谱仪的系统

组成 ２５７……………………
９．２．３　光电子能谱 ２５９………………
９．２．４　光电子能谱中峰的种类 ２６０……
９．２．５　Ｘ光电子谱仪的功用 ２６４………
９．２．６　ＸＰＳ的应用举例 ２６６……………
９．２．７　ＸＰＳ的发展趋势 ２６９……………

９．３　扫描隧道电镜 ２６９…………………
９．３．１　ＳＴＭ的基本原理 ２６９…………
９．３．２　ＳＴＭ的工作模式 ２７０…………
９．３．３　ＳＴＭ的特点 ２７１………………
９．３．４　ＳＴＭ的应用举例 ２７２…………

９．４　低能电子衍射 ２７４…………………
·３·



９．４．１　低能电子衍射的基本原理 ２７５……
９．４．２　低能电子衍射仪的结构与

花样特征 ２７６…………………
９．４．３　ＬＥＥＤ的应用举例 ２７６…………

本章小结 ２７８……………………………
思考题 ２８０………………………………

１０　热分析技术 ２８１…………………………
１０．１　热分析技术的发展史 ２８１…………
１０．２　热分析方法 ２８１……………………

１０．２．１　热重分析法（ＴＧ） ２８２…………
１０．２．２　差热分析法（ＤＴＡ） ２８３………
１０．２．３　差示扫描量热法（ＤＳＣ） ２８６……

１０．３　热分析测量的影响因素 ２８８…………
１０．３．１　实验条件 ２８８………………
１０．３．２　试样特性 ２８９………………

１０．４　热分析的应用 ２９０…………………
１０．４．１　块体金属玻璃 ２９０……………
１０．４．２　硅酸盐 ２９２…………………
１０．４．３　陶瓷反应合成 ２９３……………
１０．４．４　内生型复合材料 ２９４…………
１０．４．５　含能材料 ２９５………………

１０．５　热分析技术的新发展 ２９６…………
１０．５．１　联用技术 ２９６………………
１０．５．２　温度调制式差示扫描

量热技术 ２９８………………
１０．５．３　动态热机械分析技术 ２９８……

本章小结 ２９８……………………………
思考题 ２９９………………………………

１１　光谱分析技术 ３００…………………………
１１．１　原子发射光谱 ３００…………………

１１．１．１　基本原理 ３００………………
１１．１．２　仪器 ３０１……………………
１１．１．３　分析方法 ３０４………………
１１．１．４　应用 ３０５……………………

１１．２　原子吸收光谱 ３０５…………………
１１．２．１　基本原理 ３０５………………
１１．２．２　仪器 ３０５……………………
１１．２．３　干扰与去除 ３０６……………
１１．２．４　分析方法 ３０６………………
１１．２．５　应用 ３０７……………………

１１．３　原子荧光光谱法 ３０７………………

１１．３．１　基本原理 ３０７………………
１１．３．２　仪器 ３０８……………………
１１．３．３　原子荧光光谱法的优点 ３０８……

１１．４　紫外—可见分光光度法 ３０８…………
１１．４．１　基本原理 ３０８………………
１１．４．２　基本概念 ３０９………………
１１．４．３　紫外—可见分光光度计

　 ３１０……………………
１１．４．４　紫外—可见分光光度法

应用 ３１１……………………
１１．５　红外光谱 ３１１………………………

１１．５．１　基本原理 ３１２………………
１１．５．２　红外光谱仪 ３１３……………
１１．５．３　试样的处理和制备 ３１４………
１１．５．４　红外光谱法的应用 ３１４………

１１．６　激光Ｒａｍａｎ光谱法 ３１５……………
１１．６．１　基本原理 ３１５………………
１１．６．２　激光Ｒａｍａｎ光谱仪 ３１５………
１１．６．３　Ｒａｍａｎ光谱的应用 ３１６………

本章小结 ３１６……………………………
思考题 ３１７………………………………

附录 ３１８………………………………………
附录１　常用物理常数 ３１８………………
附录２　晶体的三类分法及其对称

特征 ３１８…………………………
附录３　３２种点群对称元素示意图 ３１９……
附录４　宏观对称元素及说明 ３２０…………
附录５　３２种点群的习惯符号、国际符号

及圣佛利斯符号 ３２１………………
附录６　质量吸收系数μｍ ３２２……………
附录７　原子散射因子ｆ ３２３……………
附录８　原子散射因子校正值Δｆ ３２４……
附录９　粉末法的多重因素Ｐｈｋｌ ３２４………
附录１０　某些物质的特征温度Θ ３２４……

附录１１　德拜函数
（ｘ）
ｘ ＋１４

之值 ３２５……

附录１２　应力测定常数 ３２５………………
附录１３　常见晶体的标准电子衍射

花样 ３２６………………………

参考文献 ３３１…………………………………

·４·



书书书

１　晶 体 学 基 础

１．１　晶体及其基本性质

１．１．１　晶体的概念

晶体是指其内部的原子、分子、离子或其集团在三维空间呈周期性排列的固体。而这些
周期性排列的原子、分子、离子或其集团是构成晶体结构的基本单元，称晶体的结构基元。
如果将结构基元抽象成一个几何点，则可将晶体结构抽象成无数个在三维空间呈规则排列
的点阵，该点阵又称空间点阵。图１－１即为一般晶体抽象而成的空间点阵。

图１－１　一般空间点阵

１．１．２　空间点阵的四要素

（１）阵点　即空间点阵中的阵点。它代表结构基元的位置，是晶体结构的相当点，就其
本身而言，仅具有几何意义，不代表任何质点。空间点阵具有无穷多个阵点。

（２）阵列　即阵点在同一直线上的排列。任意两个阵点即可构成一个阵列，同一阵列
上阵点间距相等，阵点间距为该方向上的最小周期，平行阵列上的阵点间距必相等，不同方
向上的阵点间距一般不相等。空间点阵具有无穷多个阵列。

（３）阵面　即阵点在同一平面上的分布。任意不在同一阵列上的三阵点即可构成一个
阵面。单位阵面上的阵点数称面密度，相邻阵面间的垂直距离称面间距，平行阵面上的面密
度和面间距均相等。空间点阵具有无穷多个阵面。

（４）阵胞　即在三维方向上两两平行并且相等的六面体。是空间点阵中的体积单元。

·１·



空间点阵可以看成是这种平行六面体在三维方向上的无缝堆砌。注意：①阵胞有多种选
取方式，主要反映晶体结构的周期性；②当阵点仅在阵胞的顶角上，一个阵胞仅含一个阵
点，代表一个基元时，该阵胞又称物理学原胞，原胞的体积最小，三维基矢设为ａ１，ａ２，ａ３。

１．１．３　布拉菲阵胞

为了同时反映晶体结构的周期性和对称性，通常按以下原则选取阵胞：
（１）反映晶体的宏观对称性；
（２）尽可能多的直角；
（３）相等的棱边和夹角尽可能多；
（４）满足上述条件下，阵胞体积尽可能最小。
按以上原则选取阵胞时，法国晶体学家布拉菲（Ａ．Ｂｒａｖａｉｓ）通过研究发现空间点阵的阵

胞只有１４种，此时阵点不仅可在阵胞的顶点，还可在阵胞的体内或面上，阵胞的体积也不一
定为最小，可能是原胞体积的整数倍。布拉菲阵胞又称晶胞，或惯用胞，或结晶学原胞。图

１－２为１４种布拉菲阵胞，三维基矢设为ａ，ｂ，ｃ。

① 简单三斜
　　

② 简单单斜
　　

③ 底心单斜
　　

④ 简单斜方
　　

⑤ 底心斜方

⑥ 体心斜方
　 　

⑦ 面心斜方
　 　

⑧ 简单六方
　 　

⑨ 简单菱方
　 　

⑩ 简单正方

瑏瑡 体心正方
　　　

瑏瑢 简立方
　　　

瑏瑣 体心立方
　　　

瑏瑤 面心立方

图１－２　布拉菲点阵示意图

晶胞的形状与大小用相交于某一顶点的三个棱边上的点阵周期ａ、ｂ、ｃ以及它们之间
的夹角α、β、γ来表征，其中α、β、γ分别为ｂ与ｃ，ｃ与ａ，ａ与ｂ的夹角。ａ、ｂ、ｃ、α、β、γ

·２·



称为晶格常数。

１４种布拉菲阵胞根据点阵参数的特点分为立方、正方、斜方、菱方、六方、单斜及三斜七
大晶系。根据阵点在阵胞中的位置特点又可将其分为简单（Ｐ）、底心（Ｃ）、体心（Ｉ）和面心
（Ｆ）四大点阵类型。

（１）简单型。阵点分布于六面体的８个顶点处，符号为Ｐ。
（２）底心型。阵点除了分布于六面体的８个顶点外，在六面体的底心或对面中心处仍

分布有阵点，符号为Ｃ。
（３）体心型。阵点除了分布于六面体的８个顶点外，在六面体的体心处还有一个阵点，

符号为Ｉ。
（４）面心型。阵点除了分布于六面体的８个顶点外，在六面体的６个面心处还各有一

个阵点，符号为Ｆ。
各点阵如表１－１所示。

表１－１　晶系及点阵类型

晶　系 点 阵 参 数 布拉菲点阵 点阵符号 阵胞内阵点数 阵 点 坐 标

立方晶系 ａ＝ｂ＝ｃ
α＝β＝γ＝９０°

简单立方 Ｐ　 １　 ０００

体心立方 Ｉ　 ２　 ０００，１２
１
２
１
２

面心立方 Ｆ　 ４　 ０００，１２
１
２０
，１
２０

１
２
，０１２

１
２

正方晶系 ａ＝ｂ≠ｃ
α＝β＝γ＝９０°

简单正方 Ｐ　 １　 ０００

体心正方 Ｉ　 ２　 ０００，１２
１
２
１
２

斜方晶系 ａ≠ｂ≠ｃ
α＝β＝γ＝９０°

简单斜方 Ｐ　 １　 ０００

体心斜方 Ｉ　 ２　 ０００，１２
１
２
１
２

底心斜方 Ｃ　 ２　 ０００，１２
１
２０

面心斜方 Ｆ　 ４　 ０００，１２
１
２０
，１
２０

１
２
，０１２

１
２

菱方晶系 ａ＝ｂ＝ｃ
α＝β＝γ≠９０°

简单菱方 Ｒ　 １　 ０００

六方晶系
ａ＝ｂ≠ｃ
α＝β＝９０°
γ＝１２０°

简单六方 Ｐ　 １　 ０００

单斜晶系 ａ≠ｂ≠ｃ
α＝γ＝９０°≠β

简单单斜 Ｐ　 １　 ０００

底心单斜 Ｃ　 ２　 ０００，１２
１
２０

三斜晶系 ａ≠ｂ≠ｃ
α≠β≠γ≠９０°

简单三斜 Ｐ　 １　 ０００

　　注意：

① 空间点阵是为方便研究晶体结构而进行的一种数学抽象，反映了晶体结构的几何特
征，它不能脱离具体的晶体结构而单独存在。

② 空间点阵的阵点仅具几何意义，并非具体的质点，它可以是结构基元的质心位置，也
·３·

试读结束，需要全本PDF请购买 www.ertongbook.com



可以是结构基元中任意等价的点。

③ 晶体的结构复杂、种类繁多，但从中抽象出来的空间点阵只有１４种。

④ 晶体结构＝空间点阵＋结构基元。

⑤ 原胞包含一个基元，而非一个原子。

⑥ 一种点阵可代表多种晶体结构。结构基元可以由一个或多个等同质点的不同的形
式进行排列和结合。

１．１．４　典型晶体结构

晶体结构根据其对应点阵的特点，可分为简单点阵和复式点阵两类。简单点阵即点阵

图１－３　简单立方　

结构仅有一种结构形式，常见的有简立方、体心立方和面心立方３种；
而复式点阵则是由两种同类或异类原子形成的点阵结构套构而成，常
见的有密排六方结构、金刚石结构、ＮａＣｌ结构、ＣｓＣｌ结构以及闪锌矿
结构等。

１）简单立方（ｓｃ）结构
图１－３为简单立方示意图。简立方的边长为ａ，基矢为ａ、ｂ、ｃ，ａ＝

ｂ＝ｃ，阵点仅在立方体的８个顶点上，体内无阵点，每个阵点为其周围

８个阵胞共有，单个阵胞拥有８×１／８＝１个阵点，或１个结构基元。当结构基元为原子时，该
原胞含有一个原子，其坐标为（０，０，０），每个原子占有的体积为ａ３。简单立方阵胞也是该点
阵的一种原胞。该原胞的三维基矢ａ１、ａ２、ａ３ 分别与阵胞基矢ａ、ｂ、ｃ相等。即：

ａ１ ＝ａ

ａ２ ＝ｂ

ａ３ ＝

烅
烄

烆 ｃ

（１　１）

　图１－４　体心立方结构及其原胞

原胞体积 ＝ 阵胞体积 ＝ａ１·（ａ２×ａ３）＝ａｂｃ＝ａ３。

２）体心立方（ｂｃｃ）结构
体心立方的边长为ａ，阵点除了在８个顶点外，立方体的

体心还分布有一个阵点，每个阵胞含有２个阵点，当结构基
元为原子时，则该阵胞含有２个原子，坐标分别为（０，０，０）

和 １
２
，１
２
，（ ）１２ 。原胞选取如图１－４所示，原胞基矢ａ１、ａ２、

ａ３ 与阵胞基矢的关系为：　

ａ１ ＝
１
２
（－ａ＋ｂ＋ｃ）

ａ２ ＝
１
２
（ａ－ｂ＋ｃ）

ａ３ ＝
１
２
（ａ＋ｂ－ｃ

烅

烄

烆 ）

（１　２）

原胞体积为ａ１·（ａ２×ａ３）＝
１
２ａ

３，为体心立方阵胞的一半。晶体结构为体心立方的常见
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元素有：Ｍｏ、Ｗ、Ｌｉ、Ｎａ、Ｋ、Ｃｒ、α－Ｆｅ等。

３）面心立方（ｆｃｃ）结构
面心立方的边长为ａ，除了８个顶点有阵点外，６个面的中心均有一个阵点，每个阵胞含

有４个阵点，其坐标分别为（０，０，０）、１２
，１
２
，（ ）０ 、１２，０，（ ）１２ 、０，１２

，（ ）１２ 。该阵胞的

原胞选取如图１－５所示，原胞基矢ａ１、ａ２、ａ３ 与阵胞基矢ａ、ｂ、ｃ的关系为

ａ１ ＝
１
２
（ｂ＋ｃ）

ａ２ ＝
１
２
（ｃ＋ａ）

ａ３ ＝
１
２
（ａ＋ｂ

烅

烄

烆 ）

（１　３）

原胞的体积ａ１·（ａ２×ａ３）＝
１
４ａ

３，仅为阵胞体积的１／４。晶体结构为面心立方的常见元

素有Ａｌ、Ｃｕ、Ａｕ、Ａｇ、γ－Ｆｅ等。

图１－５　面心立方结构及其原胞
　　　　

图１－６　密排六方结构

４）密排六方结构
通常由六棱柱表示。底边边长为ａ，阵点位于上下正六边形的中心和６个顶点处，另３

个位于六棱柱的中截面上，其在底面上的投影处于相隔三角形的重心处，共含六个阵点。顶
角、底心上的阵点与中截面上阵点的周围环境不同，因而，密排六方结构可看成是由３个单
位平行六面体组成，每个平行六面体又由两个简单六面体套构而成，故密排六方结构是复式
格子。结构基元由两个原子组成。原胞的选取可与晶胞相同，为平行六面体，原胞含有一个

基元，共两个原子，其坐标分别为（０，０，０）和 ２
３
，１
３
，（ ）１２ 。具有密排六方结构的元素有

Ｍｇ、Ｂｅ、Ｃｄ、Ｚｎ等。

５）ＮａＣｌ结构

ＮａＣｌ的晶体结构如图１－７所示，是典型的离子晶体，每个基元由一个Ｎａ离子和一个

Ｃｌ离子组成，晶胞共有４个基元８个离子，Ｎａ离子分布于立方体的顶角和六个面的面心，
形成面心立方结构，Ｃｌ离子的分布也构成了面心立方结构，沿棱边平移半个棱边长。因此，

ＮａＣｌ晶体的空间点阵是由Ｎａ离子和Ｃｌ离子两个面心立方结构沿棱边平移半个棱边长套
构而成。其空间点阵为面心立方。原胞的选取可等同于面心立方，若以Ｎａ＋的面心立方选
基矢，则平行六面体的顶点为Ｎａ＋，而六面体的体心为Ｃｌ－，原胞含有一个基元（一个 Ｎａ＋
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和一个Ｃｌ－），其坐标分别为（０，０，０）、１２
，１
２
，（ ）１２ ，见图１－７（ｂ）。具有ＮａＣｌ晶体结构的

还有ＫＣｌ、ＡｇＢｒ、ＰｂＳ等。

（ａ）晶胞　　　
　　　　　

（ｂ）原胞

图１－７　ＮａＣｌ结构

６）ＣｓＣｌ结构
晶胞如图１－８所示。Ｃｌ－和Ｃｓ＋分别位于立方体的顶角和体心，每个晶胞含有一个基

元，Ｃｌ－和Ｃｓ＋分别构成简立方结构，并沿立方体的空间对角线平移１／２的长度套构而成。

其空间点阵为简立方。该点阵的原胞选取可同于晶胞，含有一个基元（一个Ｃｌ－ 和一个

Ｃｓ＋）。当Ｃｌ－的坐标为（０，０，０）时，则Ｃｓ＋的坐标为 １
２
，１
２
，（ ）１２ ，或相反。常见的还有

ＴｉＢｒ、ＡｌＴｉ、ＢｅＣｕ等。

图１－８　ＣｓＣｌ结构
　　　

图１－９　闪锌矿结构
　　　

图１－１０　金刚石结构

７）闪锌矿结构
锌矿结构如图１－９所示。两种异类原子分别构成面心立方结构，并沿空间对角线方向

平移１／４的长度套构而成，晶胞中含有４个基元。闪锌矿结构的空间点阵为面心立方。原
胞的选取可同于面心立方，每个原胞中含有一个基元（两个异类原子）。具有闪锌矿结构的
还有ＣｕＦ、ＣｕＣｌ、ＡｇＩ、ＺｎＳ、ＣｄＳ等。

８）金刚石结构
金刚石结构如图１－１０所示。是由两套面心立方沿空间对角线平移１／４的长度套构而

成，晶胞共有 ８ 个同类原子，其坐标分别为：（０，０，０）、 １２
，１
２
，（ ）０ 、 １２，０，（ ）１２ 、

０，１２
，（ ）１２ 、１

４
，１
４
，（ ）１４ 、３

４
，３
４
，（ ）１４ 、３

４
，１
４
，（ ）３４ 、１

４
，３
４
，（ ）３４ 。金刚石结构的空

间点阵为面心立方，原胞的选取也可同于面心立方，每个原胞中含有一个基元（两个同类原
子），具有金刚石结构的还有Ｓｉ、Ｇｅ、Ｓｎ等。
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１．１．５　晶体的基本性质

晶体的基本性质是指一切晶体所共有的性质，由晶体内部质点排列的周期性决定。基
本性质如下：

１）均匀性
是指同一晶体的各个不同部位均具有相同性质的特性。换言之，在晶体中任取两个形

状、大小和取向均相同的，且微观足够大、宏观足够小的体积元，它们的性质均相同。这是由
晶体内部质点排列的周期性，同一晶体的不同部位具有相同的质点分布所决定的。注意：

①均匀性不是晶体独有的特性，液体和气体也具有均匀性，但其均匀性来源于原子分子热运
动的随机性；②晶体的均匀性不含有各向同性，而气体、液体的均匀性含有各向同性。

２）异向性
是指晶体的性质因方向的不同而有所差异的特性。这是由于同一晶体的不同方向上的

质点排列一般是不同的，因而晶体的性质随测试方向的不同而有所不同。例如单晶石英的
弹性模量和弹性系数在不同测试方向上具有不同的数值。再如蓝宝石，在平行于晶体延长
方向上的硬度（５．５ＧＰａ）远小于其垂直方向上的硬度（６．５ＧＰａ），故蓝宝石又称二硬石。

３）对称性
指晶体中的相同部分（几何要素如晶面、晶棱、顶点等）或性质在不同方向或位置上有规

律地重复出现的特性。该特性与晶体的异向性不矛盾，它是由晶体内部质点排列的对称性
决定的。

４）自限性
是指晶体在一定条件下能自发地形成封闭的凸几何多面体的特性。凸几何多面体的平

面为晶面，晶面的交棱为晶棱，晶棱的会聚为顶点，且三者数量上符合欧拉定律：晶面数＋角
顶数＝晶棱数＋２。该特性是晶体内部质点的规则排列在外形上的反映，因此，晶面、晶棱、
角顶分别对应于点阵中的阵面、阵列和阵点。

５）最小内能
是指晶体在相同的热力学条件下，与同种物质的非晶体相（非晶体、准晶体、液体、气体）

相比，具有最小内能的特性。内能包括质点的动能和势能（位能）。动能是由质点的热运动
决定的，与其热力学条件（温度、压力等）相关，因此它不是可比量。势能是由质点间的相对
位置与排列决定的，是比较内能大小的参量。晶体内部的质点规则排列是各质点间的引力
与斥力相平衡的结果，晶体内的质点均已达到平衡位置，其势能最小，因而晶体具有最小内
能。无论使质点间的距离增大或缩小，均会导致质点间的相对势能增大。

６）稳定性
是指晶体在相同的热力学条件下，相同化学组成的同种物质，晶体与非晶体相比最为稳

定。这是由于晶体具有最小的内能，晶体内的质点均在其平衡位置所决定的。非晶体有自
发向晶体转变的趋势，但晶体不可能自发地转变成其他物态（非晶体）。

此外，晶体还具有固定的熔点，在一定的条件下能对Ｘ射线产生衍射效应等性质。晶
体具有这些基本性质，均源于其内部质点排列的周期性。

１．１．６　准晶体简介

质点排列长程有序，但无周期重复的物质称为准晶体。准晶虽无周期性，但有准周期
·７·



　图１－１１　Ｃ６０结构

性，有严格的位置序，具有准点阵结构，不是非晶态，也不是一
种新的物质态，而是一种特殊的晶体。具有晶体所不具有的五
次或六次以上的对称，如五次、八次、十次或十二次对称等。根
据物质在三维空间中呈现准周期性的维数可将准晶分为三维、
二维和一维三大类。图１－１１为Ｃ６０的结构，是由２０个六边形
环和１２个五边形环组成的球形三十二面体，其中五边形环仅
与六边形环相邻，不相互联接，共有６０个顶角，每个顶角占据
一个Ｃ原子，故称Ｃ６０结构，它就是一种具有五次对称的准晶
体的三维结构。

１．２　晶向、晶面及晶带

１．２．１　晶向及其表征

布拉菲点阵中每个阵点的周围环境均相同，所有阵点可以看成分布在一系列相互平行
的直线上见图１－１２，称任一直线为晶列，晶列的取向称为晶向。

图１－１２　点阵中的平行列

晶向的表征步骤：
（１）建立坐标系，见图１－１３（ａ），以所求晶向上的任意阵点为原点，一般以布拉菲阵胞

（晶胞）的基矢量ａ，ｂ，ｃ为三维基矢量。
（２）在所求晶向上任取一阵点Ｒ，则 →ＯＲ ＝ｍａ＋ｎｂ＋ｐｃ，ｍ、ｎ、ｐ为整数。
（３）约化ｍ、ｎ、ｐ为互质整数ｕｖｗ，并用“［　］”括之，即为该晶列的晶向指数［ｕｖｗ］。

当指数为负数时，负号标于其顶部。
晶体中原子排列情况相同，但空间位向不同的一组晶向称为晶向族。同一晶向族中的

指数相同，只是排列顺序或符号不同。如在立方系中，见图１－１３（ｂ），面对角线共有：［１１０］，
［１０１］，［０１１］，［１－１－０］，［１－０１－］，［０１－１－］，［１－１０］，［１１－０］，［０１－１］，［０１１－］，［１－０１］，［１０１－］１２种，形成

＜１１０＞晶向族；体对角线共有［１１１］，［１
－１１］，［１１－１］，［１１１－］，［１－１１－］，［１－１－１］，［１１－１－］，［１－１－１－］８

种，构成＜１１１＞晶向族。但需注意的是，离开立方系，改变晶向指数的顺序，所表示的晶向
可能不再是同一个晶向族了，如在正交系中，［００１］、［０１０］、［１００］三个晶向上的原子间距分
别为ａ、ｂ、ｃ，原子排列和性质已不相同，故其不再属于同一个晶向族。此外，凡互相平行、
方向一致的晶向，其晶向指数完全相同；互相平行，而方向相反的晶向，其晶向指数的数字和
排列顺序相同但符号相反。
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图１－１３　简立方及其常见晶向

１．２．２　晶面及其表征

晶面是指布拉菲点阵中任意３个不共线的阵点所在的平面，该平面是包含无限多个
阵点的二维点阵，称之为晶面。

晶面的表征步骤：
（１）建立坐标系。以不在所求晶面上的任意阵点为原点，以布拉菲阵胞（晶胞）的基矢

ａ，ｂ，ｃ为三维基矢量。
（２）得所求晶面的三个面截距值。
（３）取三面截距值的倒数，并取整约化为互质数ｈｋｌ，用“（）”括之，（ｈｋｌ）即为该晶面的

晶面指数，又称密勒指数。当指数为负整数时，负号标于其顶部。

晶体中原子排列情况相同，晶面间距也相等，但空间位向不同的一组晶面称为晶面族。

与晶向族相似，构成晶面族的各晶面的指数数字相同，只是排列顺序和符号不同而已。如立
方系中，见图１－１４所示，６个表面：（１００），（０１０），（００１），（１

－００），（０１－０），（００１－）构成了同一个
｛１００｝晶面族；１２个对角面：（１１０），（１０１），（０１１），（１－１－０），（１－０１－），（０１－１－），（１－１０），（１１－０），
（０１－１），（０１１－），（１－０１），（１０１－）构成｛１１０｝晶面族。但需注意的是，离开立方系时，数字相同，而
顺序不同的晶面指数所表示的晶面就不一定属于同一个晶面族了，如在正交系中，晶面
（１００）、（０１０）、（００１）上的原子排列情况和晶面间距均不相同，故其不属于同一个晶面族。此
外，凡互相平行的晶面，其晶面指数相同，或指数的数字和排列顺序相同，但符号相反。

以上采用三指数法表征立方晶系比较适用，但是，对于六方晶系时，取ａ１、ａ２ 和ｃ为坐
标轴，ａ１、ａ２ 两轴成１２０°，如图１－１５所示：此时六方晶系的６个侧面上阵点的排列规律完
全等同，应属同一晶面族，即各晶面指数除了顺序和符号外，其数字应该相同，但实际上６个
侧面的晶面指数分别为：（１００）、（０１０）、（１－１０）、（１－００）、（０１－０）、（１１－０）。这与前面晶面族的定
义不吻合，同样过底心的三条对角线阵点排列完全相同，属于同一个晶向族，也应为相同的
指数，实际上为［１００］、［０１０］、［１１０］。为此，通过增加一根轴ａ３，采用四轴制ａ１、ａ２、ａ３ 和ｃ
表征时即可解决这个问题，其中ａ１、ａ２、ａ３ 互成１２０°，且ａ３ ＝－（ａ１＋ａ２），这样６个侧面的
晶面指数分别为：（１０１－０）、（０１１－０）、（１－１００）、（１－０１０）、（０１－１０）、（１１－００），它们的数字相同，只是
排列顺序和符号不同，同为一个晶面族｛１１００｝。同样过底心的三条对角线指数分别为：
［２１－１－０］、［１－２１－０］、［１１２－０］，与晶向族的定义吻合，同属晶向族＜１１２０＞。
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