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前　　　言

《无机材料物理性能》系统地阐述了无机非金属材料的各种物理性能，包括无机材料的
受力形变、脆性断裂与强度、热学、光学、电导、介电、压电和磁学等性能。这些性能基本
上都是各个领域在研制和应用无机非金属材料中，对它们提出来的一系列技术要求，即所谓
材料的本征参数。本书主要介绍上述各类本征参数的物理意义、单位以及这些参数在实际问
题中所处的地位或应用；各种重要性能的原理及微观机制；这些性能参数的来源，即性能和
材料的组成、结构和织构的关系；各性能之间的相互制约与变化规律。对这些性能参数有关
规律的掌握，可以为判断材料优劣，正确选择和使用材料，改变材料性能，探索新材料、新
性能、新工艺打下理论基础。
为了让没有学过 《量子力学》和 《固体物理》课程的读者能够容易理解材料物理性能的

微观机制，本书在第１章以尽可能浅显的方式系统地介绍了晶体的结构、结合、晶格振动及
电子在晶体中的状态及分布等内容。在解释各种性能原理和机制时，尽量避免复杂的数学推
导，以尽可能简化的数学推导得出重要的关系式，并对其物理意义进行说明。对于重点、难
点尽可能采用形象化的模型并提供一些必要的数据和实例给予说明。因此在内容上既突出了
基础，又重视了应用。
无机材料类专业的学生必须在一定程度上掌握大量物理性质所涉及到的基础科学，包括

脆性、韧性、电导性、半导性、介电性、磁性和压电性以及广泛的材料科学知识。本书将这
些知识有条理地、系统地融入了各种材料性能的内容中，因此内容丰富，涵盖了广泛的知识
点，并将它们有机地联系在一起。
本书共分为９章，陕西科技大学的许多同志都参与了本书的编写工作，其中，第２章、

第５章、第８章由宁青菊编写；第３章、第４章由谈国强编写；第１章及第６章由史永胜编
写；第７章由王秀峰编写；第９章由高淑雅编写。全书由陕西科技大学苗鸿雁教授审阅，在
本书的撰写过程中得到了工程院院士吴祖垲的关心与指导，并提出了许多宝贵意见，作者在
此对他们深表感谢。
由于学识和经验所限，书中的疏漏与错误在所难免，敬请读者批评指正。

编者

２００５年７月
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书书书

绪　　论

　　随着科学技术的发展，对无机材料的性能提出了越来越高的要求，不仅在性能指标方
面，而且在使用环境方面。因此只有创造出具有各种性能的新材料，才能使材料在现代工业
和科学技术上获得广泛的应用。深入了解和研究材料的各项物理化学性质，已成为当代材料
科学的主要研究内容，也是发展无机材料的主要途径。
无机材料物理性能的研究方法可以分成两种：一种是经验方法，在大量占有实验数据的

基础上，经过对数据的分析处理，整理为经验方程，来表示它们的函数关系；另一种是从机
理着手，即从反映本质的基本关系 （如原子间的相互作用、点阵振动的波形方程等）出发，
按照性能的有关规律，建立物理模型，用数学方法求解，得到有关理论方程式。通过以上两
种方法的相互验证促进了材料科学的发展。

　　固体材料是由大量的粒子，如电子、原子或离子所组成的，这些粒子之间存在着很强的
相互作用，是一个复杂的多元体系。在外界因素 （作用物理量），如应力、温度、电场、磁
场、光等的作用下，体系中的微观粒子的状态有可能会发生变化，在宏观上表现为感应物理
量。感应物理量的性质及大小因材料的不同而不同，这主要取决于材料的本性。在外界因素
微量的条件下，一般作用物理量与感应物理量具有线性的关系，比例系数为材料的本征参
数，即这些参数通过作用物理量和感应物理量间的关系来体现。表０１列举了材料的几种本
征参数及其作用物理量和感应物理量。

表０１　材料的几种本征参数及其作用物理量和感应物理量

作用物理量 感应物理量 公式 材料内部的变化 材料本征参数

应力σ
形变ε ε＝Ｓσ 原子或离子发生相对位移 柔性系数Ｓ
表面电荷密度Ｄ Ｄ＝ｄσ 原子或离子发生相对位移，引起电偶极矩发生变化 压电常数ｄ

温差Δｔ

形变ε ε＝αΔｔ 原子或离子的平衡位置发生相对位移 热膨胀系数α
热量Ｑ Ｑ＝ｃΔｔ 原子或离子的振动振幅发生变化 热容ｃ
温差电动势ΔＶ ΔＶ＝αΔｔ 载流子的定向运动 温差电动势系数α
热流密度ｑ ｑ＝λｄｔ／ｄｘ 格波间的相互作用 热导率λ

电场Ｅ

电流密度Ｊ Ｊ＝σＥ 荷电粒子长距离的移动 电导率σ
极化强度Ｐ Ｐ＝χε０Ｅ 荷电粒子短距离的移动 介质的电极化率χ
离子的电偶极矩μ μ＝αｅＥｌｏｃ 周围电子相对于原子核发生短距离的移动 离子的极化率αｅ
材料的形变ε ε＝ｄＥ 偶极矩发生变化，引起原子或离子的相对位移 压电常数ｄ

　　由于材料的化学组成及显微结构的不同，决定其有不同的特性，如高强度、高硬度、耐
腐蚀、导电、绝缘、磁性、透光、半导体以及压电、铁电、光电、电光、声光、磁光等，因
此无机材料的性能主要由两种结构因素所决定。首先，在材料内部的分子层次上，原子、离
子间的相互作用和化学键合对材料性能产生决定性的作用，它们决定着材料的本征性能，比
如材料是电导体、半导体、铁电体，还是绝缘体、磁性体等；其次，在多晶多相材料的微观
层次上，结构设计不仅会导致新材料的发明，同时对现有材料的性能的提高和改善也十分重
要，微观层次是指在显微镜下直至电子显微镜下观察到的结构，包括相分布、晶粒尺寸和形
状、气孔大小和分布、杂质、缺陷和晶界等，它们影响着材料的大部分性能。同时显微结构
的形成受制备过程中各种工艺因素的制约，因此同一组成的材料，采用不同的工艺制备条
件，就会得到不同的显微结构，也就具有不同的性能。
无机材料可以较为简单地将其划分为结构材料和功能材料。从物理性能方面划分，具有
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机械功能、热功能等的材料列为结构材料，结构材料需要有良好的力学性能或热学性能；而
将具有电、光、磁等特性，且具有相互转化功能的材料列为功能材料。功能材料涉及的范围
很广，它可以作为将输入能量传递或转换成其他能量的功能元件。一般来说，材料的结构性
以原子尺度内部不发生变化为特征，而材料的功能性通常为原子内部的电子以至原子核间的
交互作用而表现出来的特性。例如：固体中原子的微小振动决定了材料的热学性能和弹性；
电子的能带结构决定了材料的电导性差异，因而具有导体、半导体、电介质和超导体之分；
材料的磁性决定于原子中次壳层电子是否被填满以及它们之间因 “交换作用”产生不同原子
取向的结果，因而有抗磁体、顺磁体和铁磁体之分。由于微观结构的差异，材料的铁磁性又
可区分为永磁、软磁、矩磁和旋磁等。
机械强度是无机材料应用的前提条件，常常在此基础上提出其他各种特性的苛刻要求。

脆性是无机材料的一个致命的弱点，由于其化学键及晶体结构不同于金属，因此大多数无机
材料都不具有延性，也就是没有或只有很小的塑性形变。这是无机材料的力学本质，从根本
上无法改变。但是从显微结构上看，脆性的根源在于微裂纹的存在，易于引起高度的应力集
中，使材料在远低于理论应力的情况下发生断裂。因此可以通过一些措施来改善材料的脆
性。如含ＣｅＯ２的四方ＺｒＯ２多晶材料在应力超过一定值后，表现出很大的塑性形变，因为
这种变形是由四方ＺｒＯ２相变为单斜ＺｒＯ２引起的，所以称为相变塑性。还可以通过其他的方
法，如制备细晶、高致密、高纯度的材料等，都可以在一定程度上改善材料的脆性。
以晶格振动为理论基础，对材料的热学性能本质进行了研究。晶格振动的格波就是典型

的集体激发的例子，其准粒子称为声子。由于晶体中原子之间的相互作用，原子偏离平衡位
置的运动是相互关联的，因此在晶体中原子的振动是所有原子的一种集体运动，以格波的形

式表现出来。每个格波的能量取值是量子化的Ｅｉ＝ ｎｉ＋（ ）１２ －ｈωｉ，ｎｉ为整数，－ｈωｉ为能量

激发的单元。在简谐近似下，不同格波之间是相互独立的，把晶体原子的小振动系统看成声
子气体。可以用声子的概念讨论与晶格振动有关的物理问题，如晶格比热、晶格热导等。这
就为我们讨论问题提供了很大的方便。
单粒子的激发最典型的例子是材料中的电子。电子系统的激发态可以看成是电子、空穴

准粒子的集合。
由于光包含了电场和磁场分量，它对材料的影响可以认为是电场或磁场对材料的影响。

对于非磁性材料可以认为仅是电场作用于材料，因此各种光学性能可以借助于材料的介电性
能来理解。具体表现在材料的折射率和介电常数等性能，有着非常重要的关系。同时由于微
观粒子的波粒二象性，可以借助于光的透射性理解势阱中的电子或空穴的隧穿效应。
从宏观的角度看，不同类型的材料甚至同一种材料经过结构设计，综合发挥材料的诸多功

能，完全有可能发掘出其他方面的功能特性，从而为现有的材料寻找到新的用途。从宏观层次上
实现材料的结构性能应用一体化的结构设计，对于寻找新材料，提高和发挥现有材料性能有着
十分重要的意义。例如，由结构和化学组成不同的两种成分的晶体混合所制成的多晶混合物材料
或复合材料，愈来愈引起人们的兴趣。对于复杂的多相结构，可以采用 “连通性”的概念，进行
各种相的组合，已将这一方法应用于材料的弹性模量、热导率、电导率、介电常数等的分析与求
解中。从而为制备高强度的材料、零膨胀系数的材料及温度补偿材料等提供了方法。
高新技术依赖于优良的新材料，具有实际应用意义的光、电、热、磁等重要材料大多是

无机材料。对无机材料的物理内涵和应用目标的阐述，深入研究材料问题的实质，结合其共
性探索其特性，尤其是特征参数与宏观性能、指定功能与微观结构、机理与微观过程的探
讨，为结构材料和功能材料的设计、可能出现新特性的预测、制作、加工及应用提供理论依
据。因此，无机材料物理性能在未来的材料研究与开发中必将发挥更大的作用。

２此为试读,需要完整PDF请访问: www.ertongbook.com



第１章　无机材料物理基础

　　在外界因素，如力、电场、磁场、光等的作用下，无机材料中的原子、分子或离子及电
子微观运动状态发生改变，其改变的能力用材料的性能来表征。如由于材料的电导性能不
同，可分为导电体、半导体、绝缘体等；而从力学性能方面划分，有弹性材料、延性材料
等。无机材料的性能主要由物质的结构和显微结构因素决定和影响。无机材料的本征性能主
要由物质结构决定，即化学键的性质、电子结构和晶体的结构。不同的结构决定材料具有不
同的特性。因此了解晶体结构、晶体中原子和电子的状态，有助于分析和研究材料性能参数
的物理本质和物理现象，有助于通过理论与计算预报所设计材料的组分、结构与性能。本章
就无机材料的弹性、热、电、磁、光等物理性能所涉及的基础问题做一系统的简明扼要的
论述。

１１　晶体结构

　　固体的结构分为晶体结构、非晶体结构、多晶体结构。晶体结构是原子规则排列的结
果，主要体现为原子排列具有周期性，或者称长程有序。有此排列结构的材料为晶体。晶体
中原子、分子规则排列的结果使晶体具有规则的几何外形，电子运动状态和原子运动状态等
具有周期性重复特性。不具有长程有序的结构为非晶体结构。有此排列结构的材料为非晶
体。固体的这些排列结构是我们研究固体材料宏观性质和各种微观过程的基础。

１１１　晶体的微观结构

　　晶体的微观结构包括两方面的内容：第一，晶体是由什么原子 （离子或分子）组成的；
第二，原子是以怎样的方式在空间排列的。为了描述晶体的微观结构的长程有序，引入空间
点阵、基元及原胞等概念。

１１１１　空间点阵
１９世纪出现的布喇菲的空间点阵学说把晶体内部结构概括为是由一些相同点子在空间
有规则作周期性的无限分布，这些点子的总体称为点阵。该学说正确地反映了晶体内部结构
长程有序特征，后来被空间群理论充实发展为空间点阵学说，形成近代关于晶体几何结构的
完备理论。我们可以从以下几方面理解这一理论。

（１）点子

　　空间点阵学说中所称的点子，代表着结构中相同的位置，也叫结点。当晶体是由完全相
同的一种原子组成，结点可以是原子本身位置。当晶体中含有数种原子，这数种原子构成基
本结构单元 （称为基元），则结点可以代表基元重心，因为所有基元的重心都是结构中相同
位置。一般而言，结点可以代表基元中任意点子，因为各个基元中相应的点子所代表的位置

图１１　二维点阵

是相同的。
（２）点阵学说概括了晶体结构的周期性
晶体中所有的基元都是等同的。因此整个晶体结构可以看作是

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
的，每一平移的距离称为周期 （见图１１中的ａ和ｂ）。因此，在一
定方向上有着一定周期，不同方向上周期一般不相同。基元平移结
果使点阵中每个结点周围情况都一样。一般情况下，点子或格点是指原子或离子，而不是任
意点子。
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（３）晶格的形成
通过点阵中的结点，可以作许多平行的直线族和平行的晶面族，点阵成为一些网格，称

为晶格，如图１２所示。
由于晶格的周期性，可取一个以结点为顶点，边长等于该方向上的周期的平行六面体作

为重复单元，来概括晶格的特征。这样的重复单元称为原胞。

图１２　晶格的形成 图１３　平行六面体

原胞的选取规则是只需概括空间三个方向上的周期大小。因此原胞可以取最小重复单
元，结点只在顶角上，对于三维的情况，最小的重复单元是平行六面体。这一原胞称为物理
学原胞，该原胞反映晶格的周期性，见图１３。由于晶体都具有自己特殊的对称性，结晶学
上所取原胞体积不一定最小，常取最小重复单元的几倍作为原胞，因此结点不一定只在顶角
上，可以在体心或面心上，但原胞边长总是一个周期，并各沿三个晶轴的方向。这一反映对
称性特征的原胞为晶体学原胞。图１４为二维点阵中反映晶格不同特性的原胞。晶体学原胞
体积为物理学原胞体积的整数倍。

图１４　二维点阵中的原胞 图１５　二维点阵的周期性平移图

引出原胞以后，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＋ｌ３ａ２） （１１）
式中，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。如果选取的重复单元是所要求的原胞，则ａ１、ａ２、ａ３ 分别
是三个方向的基矢。通常用ａ１、ａ２、ａ３ 表示固体物理学中原胞的基矢，用ａ、ｂ、ｃ表示结
晶学中原胞的基矢。图１５为二维点阵的周期性平移图。

（４）布喇菲点阵或布喇菲格子
结点的总体称为布喇菲点阵或布喇菲格子。由于布喇菲格子是由一个结点沿三维空间周

期性平移形成，因此它的特点是每点周围情况都一样。

１１１２　晶格的实例
晶体中的原子规则排列是原子规则堆积的结果，晶体格子 （简称晶格）是晶体中原子排

列的具体形式。把晶格设想成为原子规则堆积，有助于理解晶格组成、晶体结构及与其有关
性能等。

（１）简单立方晶格
简单立方晶格见图１６，其特点是层内为正方排列，原子层叠起来，各层球完全对应，形

成简单立方晶格，是原子球规则排列的最简单形式，这种晶格在实际晶体中不存在，但是一些
更复杂的晶格可以在简单立方晶格基础上加以分析。简单立方晶格的原子球心形成一个三维立
方格子结构，整个晶格可以看作是这样一个典型单元沿着三个方向重复排列构成的结果。

（２）体心立方晶格
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体心立方晶格的排列规则见图１７，上面一层原子球心对准下面一层球隙，下层球心的
排列位置用Ａ标记，上面一层球心的排列位置用Ｂ标记，体心立方晶格中正方排列原子层
之间的堆积方式可以表示为：ＡＢＡＢＡＢＡＢ。体心立方晶格的特点是为了保证同一层中原
子球间的距离等于ＡＡ层之间的距离，正方排列的原子球并不是紧密靠在一起，由几何关
系证明，间隙ｒ＝０３１ｒ０，ｒ０为原子球的半径。具有体心立方晶格结构的金属有Ｌｉ、Ｎａ、Ｋ、
Ｒｂ、Ｃｓ、Ｆｅ等。

图１６　简单立方晶格原子球的
排列与晶格点阵单元

图１７　体心立方晶格原子球的
排列与晶格点阵单元

图１８　晶体的密堆积

　　（３）晶体的密堆积晶格
原子球在某一平面内以最紧密方式排列的面为密排面。其堆积方式是在堆积时把一层的

球心对准另一层球隙，获得最紧密堆积，可以形成两种不同最紧密晶格排列，如图１８ （ａ）

图１９　晶体密排晶格

和 （ｂ）所示：ＡＢＡＢＡＢ排列和ＡＢＣＡＢＣＡＢＣ
排列。前一种为六方密排晶格 ［图１９ （ａ）］，如
Ｂｅ、Ｍｇ、Ｚｎ、Ｃｄ；后一种晶格为立方密排晶
格，或面心立方晶格 ［图 １９ （ｂ）］，如 Ｃｕ、
Ａｇ、Ａｕ、Ａｌ。

１１１３　结晶学原胞与固体物理学原胞间的
相互转化

　　以立方晶系为例说明结晶学原胞与固体物
理学原胞间的相互转化。结晶学中，属于立方
晶系的布喇菲原胞有简立方、体心立方和面心
立方。这些布喇菲原胞的基矢在晶轴方向，其三个方向的周期都为ａ，取晶轴作为坐标轴，
而ｉ、ｊ、ｋ表示坐标系单位矢量。

（１）简立方原胞
原子仅在立方体的顶点上，为最小的重复单元，原胞内含有一个原子，原胞的体积为一

个原子所占有的体积。其结晶学原胞与固体物理学原胞相同。
物理学原胞的基矢为ａ１＝ｉａ，ａ２＝ｊａ，ａ３＝ｋａ。
（２）体心立方原胞
结晶学原胞是体心立方，固体物理学原胞是由式 （１２）表述的基矢ａ１、ａ２、ａ３ 决定的

平行六面体，见图１１０ （ａ）。

ａ１＝ａ２
（－ｉ＋ｊ＋ｋ）
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ａ２＝ａ２
（ｉ－ｊ＋ｋ） （１２）

ａ３＝ａ２
（ｉ＋ｊ－ｋ）

可以证明两种原胞的体积关系如下：

ａ１ａ２ａ３＝ａ２
（－ｉ＋ｊ＋ｋ）ａ２

（ｉ－ｊ＋ｋ）ａ２
（ｉ＋ｊ－ｋ）

＝ａ
３

８
（－ｉ＋ｊ＋ｋ）（０＋２ｊ＋２ｋ）＝１２ａ

３

从图１１０ （ａ）中也可看出，结晶学原胞中含有两个原子，而物理学原胞中含有一个原子，
因此结晶学原胞的体积是物理学原胞的２倍。

图１１０　固体物理学原胞选取的示例图

（３）面心立方原胞
结晶学原胞是面心立方，固体物理学原胞是由式 （１３）表述的基矢ａ１、ａ２、ａ３决定的

平行六面体，见图１１０ （ｂ）。

ａ１＝ａ２
（ｊ＋ｋ）

ａ２＝ａ２
（ｉ＋ｋ） （１３）

ａ３＝ａ２
（ｉ＋ｊ）

可以证明ａ１ａ２ａ３＝１４ａ
３，因此其固体物理学原胞体积为结晶学原胞体积的１／４。也可从

图１１０ （ｂ）中看出，结晶学原胞中含有４个原子，而物理学原胞中含有一个原子，固体物
理学原胞体积为结晶学原胞体积的１／４。

１１１４　布喇菲格子与复式格子
如果晶体是由完全相同的一种原子组成，则这种原子所组成的网格也就是布喇菲格子，

和结点所组成的格子相同。如果晶体的基元中包含两种或两种以上原子，每个基元中，相应
的同种原子各构成和结点相同网格，将此网格叫做子晶格 （或亚晶格）。复式格子就是由这
些相同结构子晶格相互位移套构而形成的。也就是说，复式格子是由若干相同的布喇菲格子
套构而成。对于布喇菲格子，每一格点周围的情况都相同。对于复式格子，每个原胞的内部
及其周围的情况都相同。下面以立方晶系中几种常见的结构为例进行说明。

（１）氯化钠结构
氯化钠是由钠离子和氯离子结合而成的，是一种典型的离子晶体，其结晶学原胞如图
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１１１所示。从中可以看出，钠离子与氯离子分别构成面心立方格子，且这两个子晶格完全
相同，氯化钠结构就是由这两种格子相互平移一定距离套构而成。

（２）氯化铯结构
氯离子和铯离子分别构成简立方格子，氯化铯结构是由这两种格子相互沿对角线平移一

半距离套构而成，如图１１２所示。
（３）闪锌矿结构
闪锌矿结构又称为硫化锌结构，它是由硫和锌的面心立方子晶格沿空间对角线１／４长度

套构而成。许多重要的化合物半导体如砷化镓、磷化铟、锑化铟等都属于这种结构。

图１１１　氯化钠晶格结构 图１１２　氯化铯晶格结构 图１１３　钛酸钙晶格结构

（４）钙钛矿型结构
钙离子和钛离子分别构成简立方格子，三组氧离子由于周围情况不完全相同，见图１１３，

因此分别构成一个简立方格子，整个晶格是由五个简立方结构子晶格套构而成，这就是钙钛
矿型结构。许多重要的晶体，如ＣａＴｉＯ３、ＢａＴｉＯ３、ＰｂＴｉＯ３、ＰｂＺｒＯ３、ＳｒＺｒＯ３、ＳｒＴｉＯ３、

ＬｉＮｂＯ３、ＬｉＬａＯ３等晶体的结构都属于钙钛矿结构类型。
钙钛矿结构一个非常重要的特点是：原胞容易变形。原来立方晶系如果沿ｃ轴稍许伸长，

就成了四方晶系；如再沿ａ或ｂ轴稍许伸长，就成了正交晶系。如果沿立方原胞的体对角线方
向收缩，就成了三方晶系。因此这种晶体属于几种晶系，这一现象是其他晶体中不常见的。
一般情况下，“分子”中的原子总数为子晶格的个数。如果晶体由一种原子构成，但在晶

体中原子周围的情况并不相同，例如金刚石由于价键的取向不同，可使两个碳原子的周围情况不
同，虽由一种原子组成，但不是布喇菲格子，而是复式格子，由两个相同的子晶格套构而成。
特别值得注意的是结点的概念以及结点所组成的布喇菲格子的概念，对于反映晶体中的

周期性是很有用的。而基元中不同原子所构成的集体运动常可概括为复式格子中各个子晶格
之间的相对运动。固体物理在讨论晶体内部粒子的集体运动时，对于基元中包含两个或两个
以上原子的晶体，复式格子的概念显得更为重要。

１１２　晶面与晶向

　　从空间点阵学说中可知，格点的分布是由三维原胞在空间周期重复来实现的，格点的分
布同样还可以用二维晶面或一维晶列在三维空间的平移来实现。另外，又由于晶体的各向异
性特征，在研究晶体的物理特征时，通常必须标明是位于什么方位的面上或沿晶体的什么方
向。为此引入晶面与晶列的概念，并建立一套晶面与晶向的标志方法。

１１２１　晶向及其标志
通过任意两个格点连一直线，则这一直线包含无限个相同格点，这样的直线称为晶列，

也是晶体外表上所见的晶棱。其上的格点分布具有一定的周期性，其周期等于任意两相邻格
点的间距，见图１２。

　　晶列具有如下特点：一族平行晶列把所有点包括无遗；在一平面中，同族的相邻晶列之
间的距离相等；通过一格点可以有无限多个晶列，其中每一晶列都有一族平行的晶列与之对
应；有无限多族平行晶列。由于每一族晶列互相平行并完全等同，所以决定一族晶列的是晶
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图１１４　点阵中的位矢

列的取向，该取向为晶向。
晶列方向用晶列指数来表示。固体物理学原胞，格点只在原胞

的顶点上，如图１１４所示，取某一格点Ｏ为原点，ａ１、ａ２、ａ３为原
胞的基矢，由于格点的周期性，晶格中任一格点Ａ的位矢Ｒｌ为

Ｒｌ＝ｌ１ａ１＋ｌ２ａ２＋ｌ３ａ３ （１４）
式中，ｌ１、ｌ２、ｌ３是整数，若互质，直接用它们来表征晶列

ＯＡ的方向，这三个互质整数为晶列的指数，记以 ［ｌ１，ｌ２，ｌ３］。
同样，在结晶学上，原胞不是最小的重复单元，而原胞的体积是

最小重复单元的整数倍，以任一格点Ｏ为原点，ａ、ｂ、ｃ为基矢，任何其他格点Ａ的位矢为
Ｒｌ＝ｋｍａ＋ｋｎｂ＋ｋｐｃ （１５）

式中，ｍ、ｎ、ｐ为三个互质整数，于是用 ｍ、ｎ、ｐ 来表示晶列ＯＡ 的方向，记以
［ｎｍｐ］。

１１２２　晶面及其标志
通过任一格点，可以作全同的晶面与一晶面平行，构成一族平行晶面，如图１１５所示。

图１１５　晶面族

一族平行晶面具有如下特点：所有的格点都在一族平行的晶面上而
无遗漏；一族晶面平行且等距，各晶面上格点分布情况相同；晶格
中有无限多族的平行晶面。同样一族晶面的特点也由取向决定，因
此无论对于晶列或晶面，只需标志其取向。
注：为明确起见，下面只讨论物理学的布喇菲格子。
表示晶面的方法，也叫方位，可以用在一个坐标系中该平面的

法线方向的余弦表示，或以平面在坐标轴上的截距表示。同样，取
某一格点Ｏ 为原点，原胞的三个基矢ａ１、ａ２、ａ３为坐标轴的三个
轴，这三个轴不一定相互正交，见图１１６。设某一族晶面的面间距

图１１６　晶面ＡＢＣ图

为ｄ，它的法线方向的单位矢量为ｎ，则这族晶面中，
离开原点的距离等于μｄ的晶面的方程式为：

Ｒｎ＝μｄ （１６）
式中，μ为整数；Ｒ是晶面上的任意点的位矢。设

此晶面与三个坐标轴的交点的位矢分别为ｒａ１、ｓａ２、
ｔａ３，代入式 （１６），得

ｒａ１ｃｏｓ（ａ１，ｎ）＝μｄ
ｓａ２ｃｏｓ（ａ２，ｎ）＝μｄ
ｔａ３ｃｏｓ（ａ３，ｎ）＝μｄ （１７）

ａ１、ａ２、ａ３取单位长度，则得

ｃｏｓ（ａ１，ｎ）∶ｃｏｓ（ａ２，ｎ）∶ｃｏｓ（ａ３，ｎ）＝１ｒ∶
１
ｓ∶

１
ｔ

（１８）

该式的物理意义是晶面的法线方向ｎ与三个坐标轴 （基矢）的夹角的余弦之比等于晶面在三
个轴上的截距的倒数之比。
由于一族晶面必包含所有的格点而无遗漏，因此在三个基矢末端的格点必分别落在该族

的不同的晶面上。设ａ１、ａ２、ａ３末端上的格点分别在离原点的距离为ｈ１ｄ、ｈ２ｄ、ｈ３ｄ的晶
面上，其中ｈ１、ｈ２、ｈ３都是整数，三个晶面分别有

ａ１ｎ＝ｈ１ｄ，　　ａ２ｎ＝ｈ２ｄ，　　ａ３ｎ＝ｈ３ｄ （１９）
ｎ是这一族晶面公共法线的单位矢量，于是

ａ１ｃｏｓ（ａ１，ｎ）＝ｈ１ｄ
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