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晶胞分析1角度

1. (2024·山东选考)(1)Mn的某种氧化物MnOx的四方晶胞及其在xy平

面的投影如图所示，该氧化物化学式为________。

当MnOx晶体有O原子脱出时，出现O空位，Mn的化合价________

(填“升高”“降低”或“不变”)，O空位的产生使晶体具有半导体性

质。下列氧化物晶体难以通过该方式获有半导体性质的是________(填标

号)。

A．CaO        B．V2O5 C．Fe2O3       D．CuO
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(2)MnOx可作HMF转化为FDCA的催化剂(见下图)。FDCA的熔点远

大于 HMF，除相对分子质量存在差异外，另一重要原因是

______________________________________________________________

__________。

【答案】　(1)MnO2　降低　A　(2)FDCA形成的分子间氢键更多
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2. (2023·广东选考)由CoCl2可制备AlxCoOy晶体，其立方晶胞如图。

Al与O最小间距大于Co与O最小间距，x、y为整数，则Co在晶胞中的位

置为________；晶体中一个Al周围与其最近的O的个数为________。
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【答案】　体心　12

【解析】　由CoCl2可制备AlxCoOy晶体，其立方晶胞如图。x、y为

整数，根据图中信息Co、Al都只有一个原子，而氧(白色)原子有3个，Al

与O最小间距大于Co与O最小间距，则Al在顶点，因此Co在晶胞中的位

置为体心；晶体中一个Al周围与其最近的O原子，以顶点Al分析，面心

的氧原子一个横截面有4个，三个横截面共12个，因此晶体中一个Al周

围与其最近的O的个数为12。
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晶体计算2角度

3. (2024·北京选考)白锡和灰锡是单质Sn的常见同素异形体。二者晶

胞如图：白锡具有体心四方结构；灰锡具有立方金刚石结构。
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(1)① 灰锡中每个Sn原子周围与它最近且距离相等的Sn原子有

________个。

②若白锡和灰锡的晶胞体积分别为V1 nm3和V2 nm3，则白锡和灰锡

晶体的密度之比是________。

(2)单质Sn的制备：将SnO2与焦炭充分混合后，于惰性气氛中加热

至800 ℃，由于固体之间反应慢，未明显发生反应。若通入空气在      

800 ℃下，SnO2能迅速被还原为单质Sn，通入空气的作用是________。



可通过原子坐标计算最近的Sn原子个数
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4. (2023·山东选考)一定条件下，CuCl2、K和F2反应生成KCl和化合

物X。已知X属于四方晶系，晶胞结构如图所示(晶胞参数a＝b≠c，α＝β
＝ γ＝ 90°)，其中 Cu化合价为＋ 2。上述反应的化学方程式为

____________________。若阿伏加德罗常数的值为NA，化合物X的密度ρ
＝________g·cm－3(用含NA的代数式表示)。
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