
第6讲  晶体结构与性质



【复习目标】 

1.了解晶体中微粒的空间排布存在周期性,认识简单的晶胞。能根据晶体

结构计算微粒的数目。

2.借助分子晶体、共价晶体、离子晶体、金属晶体等模型认识晶体的结

构特点。知道介于典型晶体之间的过渡晶体及混合型晶体是普遍存在的。



目录索引 



考点1　晶胞中微粒数、密度的计算



必备知识•梳理

1.晶胞

(1)概念

晶胞是描述晶体结构的基本单元,是从晶体中“截取”出来具有代表性的最
小重复单元。

(2)晶胞的特点 晶体中晶胞的排列——无隙并置 



2.计算晶胞中粒子数的方法——均摊法
(1)长方体(包括立方体)晶胞中不同位置的粒子数的计算



(2)“三棱柱”晶胞和“六棱柱”晶胞中不同位置粒子数的计算 



3.晶体结构的相关计算 



关键能力•提升

考向1  确定晶体中粒子数目及化学式

典例1(1)[2022·辽宁卷]某种新型储氢材料的晶胞如图,八面体中心为M金

属离子,顶点均为NH3配体;四面体中心为硼原子,顶点均为氢原子。若其摩

尔质量为188 g·mol-1,则M元素为　　　(填元素符号);在该化合物中,M离

子的价电子排布式为　　　　　。 
Fe 

3d6 



(2)[2021·天津卷]用X射线衍射测定,得到Fe的两种晶胞A、B,其结构如图

所示。晶胞A中每个Fe原子紧邻的原子数为　　　　。每个晶胞B中含Fe

原子数为　　　　。 
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【归纳总结】　　确定晶胞中粒子配位数的方法

(1)晶体中原子(或分子)的配位数:若晶体中的粒子是同种原子(或分子),则

某个原子(或分子)的配位数是指与该原子(或分子)等距离且最近的原子

(或分子)的数目。

(2)离子晶体的配位数:是指某个离子周围等距离且最近的带异种电荷离子

的数目。



答案  A 





考向2  晶体密度的计算

典例2(2023·河北卷)锆(Zr)是重要的战略金属,可从其氧化物中提取。下图

是某种锆的氧化物晶体的立方晶胞,NA为阿伏加德罗常数的值。下列说法

错误的是(　　)B





[对点训练2](2021·河北卷,17,节选)分别用○、●表示            和K+,KH2PO4

晶体的四方晶胞如图所示,若晶胞底边的边长均为a pm、高为c pm,阿伏加

德罗常数的值为NA,晶体的密度为　　　　　 g·cm-3(写出表达式)。 



考点2　晶体类型、结构与性质
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