
      

      

第三章  晶体结构和性质

第一节  物质的聚集状态与晶体的常识

第 2 课时  晶胞及其计算

板块导航

01/学习目标  明确内容要求，落实学习任务

02/思维导图  构建知识体系，加强学习记忆

03/知识导学  梳理教材内容，掌握基础知识

04/效果检测  课堂自我检测，发现知识盲点

05/问题探究  探究重点难点，突破学习任务

06/分层训练  课后训练巩固，提升能力素养

1．认识简单的晶胞，通过典型晶胞的学习，类推其他晶胞的分析方法

2．学会晶胞中微粒数的计算方法(均摊法)，能根据晶胞的结构确定微粒个数和化学式。

3．知道 X 射线衍射实验是测定晶体结构的常用方法。

4．初步学习晶体密度计算的方法。

重点：晶胞的形状、堆积方式以及结构特点；均摊法计算晶胞的化学组成。

难点：晶胞的无隙并置堆积方式及其结构特点。



      

      

一、晶胞

1．晶胞的概念：晶胞是描述晶体结构的基本单元，晶胞是晶体中最小的重复结构单元。

2．晶胞与晶体的关系：晶胞(微观)一般都是平行六面体，晶体(宏观)是由无数晶胞无隙并置而成。

(1)无隙：相邻晶胞之间无任何间隙。两个晶胞共用同一个平面：上面晶胞的下底面，就是下面晶胞的

上底面。

(2)并置：所有晶胞都是平行排列的，取向相同。即：将任意晶胞沿着晶胞的周期性排列方向移动到相

邻或其他晶胞时，能够完全重合，过程中无须转动或改变方向。

(3)所有晶胞的形状及其内部的原子种类、个数及几何排列是完全相同的。

3．晶胞的结构：

(1)晶胞的外形：常规的晶胞都是平行六面体。晶胞是 8 个顶角相同、三套各 4 根平行棱分别相同、三

套各两个平行面分别相同的最小平行六面体，即 8 个顶点、六个面、12 条棱。

(2)立方晶胞中微粒数的计算方法如下：晶胞中任意位置上的一个原子如果是被 n 个晶胞所共有，那么，

每个晶胞对这个原子分得的份额就是
1
n
。

对于立方晶胞而言，每个晶胞实际含有的微粒数=顶点微粒数× 8
1

+棱上微粒数× 4
1

+面上微粒数× 2
1

+体

内微粒数×1。

(3)非长方体晶胞中粒子视具体情况而定

三棱柱

六棱柱

平面型

石墨晶胞每一层内碳原子排成六边形，其顶点(1 个碳

原子)被三个六边形共有，每个六边形占
1
3

(4)有关上述的计算必须明确：由晶胞构成的晶体，其化学式不是表示一个晶胞中含有多少个某原子，

而是表示每个晶胞中平均含有各类原子的最简个数比。

教材【思考与讨论】参考答案：



      

      

(1)晶胞有三套各四条平行棱，三套各两个平行面。

(2)利用“均摊法”，可确定四种晶胞中平均所含原子(或分子)个数：

金属钠：8×(1/8)+1=2

金属锌：8×(1/8)+1=2

碘：所含碘原子数为 2×[8×(1/8)+6×(1/2)]=8

金刚石：一个晶胞平均含碳原子数为 8×(1/8)+6×(1/2)+4=8

 教材【探究——准晶】参考答案：

(1)准晶的概念：准晶是在急冷的 Al-Mn 合金中发现的，是一种介于晶体和非晶体之间的固体。

(2)准晶的结构：准晶具有完全有序的结构，然而又不具有晶体所具有的平移对称性，因而可以具有晶

体所不允许的宏观对称性。准晶是具有准周期平移格子构造的固体，其中的原子常呈定向有序排列，但不

作周期性平移重复，其对称要素包含与晶体空间格子不相容的对称。

(3)准晶的特性：准晶具有独特的属性，坚硬又有弹性、非常平滑，而且与大多数金属不同的是其导电

性、导热性很差，因此在日常生活中大有用武之地。

二、晶胞结构的测定

1．测定仪器：X 射线衍射仪

2．X 射线衍射原理：单一波长的 X 射线通过晶体时，X 射线和晶体中的电子相互作用，会在记录仪上

产生分立的斑点或明锐的衍射峰。

3．测定方法：

(1)X 射线衍射仪 发出
单一波长的 X 射线  通过

晶体   互作用射线和晶体中的电子相X
记录仪  产生

分立的斑点或明锐的衍射峰。  

(2)X 射线衍射仪 发出
单一波长的 X 射线  通过

非晶体   互作用射线和晶体中的电子相X
记录仪

 产生
连续的谱线。

4．X 射线衍射图谱的应用：经过计算可以从衍射图形获得晶体结构的相关信息。



      

      

(1)通过 X 射线衍射图，通过计算获得晶体结构的相关信息，包括晶体形状和大小、分子或原子在微观

空间有序排列呈现的对称类型、原子在晶胞里的数目和位置等。

(2)根据原子坐标，可以计算原子间的距离，判断哪些原子之间存在化学键，确定键长和键角，得出分

子的空间结构。

三、晶胞的有关计算

1．求化学式：

(1)概念：一般地，晶体的化学式表示的是晶体(也可以说是每个晶胞)中各类原子或离子数目的最简整数

比。

(2)计算方法：均摊法

①立方晶胞：每个顶点上的粒子被 8 个晶胞共用，每个粒子只有(1/8)属于该晶胞；每条棱上的粒子被 4

个晶胞共用，每个粒子只有(1/4)属于该晶胞；每个面心上的粒子被 2 个晶胞共用，每个粒子只有(1/2)属于该

晶胞；晶胞内的粒子完全属于该晶胞。

②六方晶胞：每个顶点上的粒子被 6 个晶胞共用；每条横棱上的粒子被 4 个晶胞共用；每条纵棱上的

粒子被 3 个晶胞共用；每个面心上的粒子被 2 个晶胞共用；晶胞内的粒子完全属于该晶胞。

③三棱晶胞：每个顶点上的粒子被 12 个晶胞共用；每条横棱上的粒子被 4 个晶胞共用；每条纵棱上的

粒子被 6 个晶胞共用；每个面心上的粒子被 2 个晶胞共用；晶胞内的粒子完全属于该晶胞。

2．计算晶体密度的方法

(1)思维流程

(2)计算公式： (N 为晶胞中的粒子数，M 为晶胞化学式的摩尔质量，NA为阿伏加德罗常数，

a 为晶胞边长)。

(3)常用到的单位换算： 1m=102cm=109nm=1010Å=1012pm。

3．计算晶体中粒子间距离的方法

(1)思维流程

(2)计算方法：微粒间距离的计算常常涉及晶体密度、NA、m、晶体体积等数据，解答这类题目时，一

要掌握“均摊法”原理，二要熟悉常见晶体的结构特征，三要明确微粒的位置，结合数学知识，找出所求微粒

间的距离与晶胞边长、面对角线或者体对角线的关系。

aAN
NM

3


http://wiki.hxzxs.cn/index.php?doc-view-323


      

      

八、晶胞

概念 晶体结构中最小的重复单元

形状 大小、形状完全相同的平行六面体

六方最密堆积——六方晶胞
类型

面心立方最密堆积——面心立方晶胞

“切割法”计算 某晶胞中的微粒，如果被 n 个晶胞所共有，则微粒的 1/n 属于该晶胞

九、晶胞中粒子数目的计算方法——切割法

1．平行六面体晶胞

2．非平行六面体晶胞

晶胞中粒子对晶胞的贡献视具体情况而定，如正六棱柱形晶胞，顶点上的每个微粒对晶胞的贡献为
1
6
，

水平棱边为
1
4
，竖直棱边为

1
3
，面为

1
2
，内部为 1。

1．请判断下列说法的正误(正确的打“√”，错误的打“×”)

(1)晶胞是晶体结构中最小的重复单元(   )

【答案】√

【解析】晶体结构中的最小重复单元是晶胞，正确。

(2)晶胞是晶体中最小的平行六面体(   )

【答案】×

【解析】大部分晶体是由平行六面体形晶胞无隙并置而成，但不是所有晶体，错误。  

(3)晶胞中的粒子都完全属于该晶胞(   )

【答案】×

【解析】由于晶胞要无隙并置排列，必然出现相邻晶胞共用粒子的情况，错误。 

(4)不同晶体中晶胞的大小和形状均相同(   )

【答案】×



      

      

【解析】不同晶体中的晶胞形状可能相同，但晶胞的大小不相同，如果形状和大小均相同，则是同一

种晶胞，错误。 

(5)若晶胞为平行六面体，则侧棱上的粒子为 2 个晶胞共用(   )

【答案】×

【解析】若晶胞为平行六面体，则侧棱属于 4 个平行六面体，侧棱上的粒子为 4 个晶胞共用，不正确。

(6)晶胞中不可能存在多个粒子(   )

【答案】×

【解析】晶胞中可能存在多个粒子，如氯化钠晶胞，不正确。

(7)晶胞中的任何一个粒子都完全属于该晶胞(   )

【答案】×

【解析】处于晶胞内部的粒子完全属于该晶胞，处于顶点、面心和棱边上的微粒与其它晶胞共用，错

误。

2．如下图所示，现有甲、乙、丙三种晶体的晶胞：

甲中 X 处于晶胞的中心，乙中 A 处于晶胞的中心，可推知，甲晶体中 X 与 Y 的个数比是________，乙

是 A 与 B 的个数比是________，丙晶胞中有________个 C 离子，有________个 D 离子。

【答案】4∶3 　1∶1  　4　  4

【解析】注意甲中并不是 8 个顶点上都有 Y，而只有 6 个顶点上存在 Y 原子。甲中 N(X)∶N(Y)＝1∶(6×

1
8
)＝4∶3；乙中 N(A)∶N(B)＝1∶(8×

1
8
)＝1∶1；丙中 C 的个数为(8×

1
8
)＋6×

1
2
＝4，D 的个数为(12×

1
4
＋1)＝4。

3．根据下列四种晶体的晶胞示意图回答问题：

   
(1)根据图Ⅰ分析，铜晶胞平均含有的铜原子数是________。

(2)根据图Ⅱ分析，干冰晶胞平均含有的 CO2分子数是________。

(3)根据图Ⅲ分析，碘晶体中碘分子的排列有________种不同的方向。

(4)根据图Ⅳ分析，晶体 M 的化学式可能是________。

【答案】(1)4　(2)4　(3)2　(4)AB(或 BA)



      

      

【解析】(1)铜晶胞平均含有的铜原子数为
1
8
×8＋

1
2
×6＝4。(2)干冰晶胞平均含有的 CO2分子数为

1
8
×8＋

1
2
×6

＝4。(3)根据碘晶胞中碘分子的排列方向可知，碘晶体中碘分子的排列有 2 种不同的方向。(4)晶体 M 的晶

胞中，N(A)∶N(B)＝(18× 8 )∶1＝1∶1，故 M 的化学式可能为 AB(或 BA)。

►问题一  晶胞概念的理解

【典例 1】下列有关晶胞的叙述，正确的是(　　)

A．所有的晶胞都是平行六面体              B．不同的晶体中晶胞的大小和形状都相同

C．晶胞中的任何一个粒子都属于该晶胞      D．已知晶胞的组成就可推知晶体的组成

【答案】D

【解析】习惯采用的晶胞是平行六面体，A 项不正确；相同晶体中晶胞的大小和形状完全相同，不同

晶体的晶胞大小一般不相同，B 选项错误；晶体中的粒子被若干个晶胞所共有不专属于某个晶胞，C 选项错

误；知道晶胞的组成，利用“分摊法”，即可推知晶体的组成，D 选项正确。

【解题必备】

对晶胞的理解

“无隙”指相邻的晶胞之间没有任何间隙，一个晶胞与相邻的晶胞完全共顶点、共棱、共面。

“并置”指所有晶胞都是平行排列的，取向相同。一个晶胞到另一个晶胞只需平移，不需转动。

“完全等同”指同一晶体中所有晶胞的形状、内部的原子种类、个数及几何排列完全相同。

【变式 1-1】下列有关晶胞的叙述中正确的是 (　　)

A．晶胞的结构就是晶体的结构

A．不同的晶体中，晶胞的大小和形状都相同

C．晶胞中的任何一个粒子都完全属于该晶胞

D．已知晶胞的组成就可推知晶体的组成

【答案】D

【解析】由晶胞的定义可知 A 错误；相同晶体中晶胞的大小和形状完全相同，不同晶体的晶胞大小和

形状不一定相同，B 错误；晶体中的大部分粒子被若干个晶胞所共有，不完全属于某个晶胞，C 错误；知道

晶胞的组成，利用“均摊法”即可推知晶体的组成，D 正确。

【变式 1-2】整块晶体可以看作是数量巨大的晶胞“无隙并置”而成。对这句话的理解错误的是(    )

A．相邻晶胞之间没有任何间隙               A．晶体是晶胞简单、随意堆积而成

C．晶胞排列时，取向相同                    D．“并置”是指所有晶胞都是平行排列的

【答案】B

【解析】晶体并不是晶胞简单、随意堆积而成，而是晶胞平行排列而成的，且相邻晶胞之间没有任何

间隙。



      

      

►问题二  晶胞中粒子数目及晶体化学式的确定

【典例 2】认真下列示意图，有关叙述不正确的是

A．图 1 表示由 Li、Al、Si 构成的某三元化合物固态晶体结构，该化合物化学式可表示为 LiAlSi

B．图 2 表示某蓝色晶体[MxFey(CN)6]的阴离子的最小结构单元，该晶体的化学式为 MFe2(CN)6，M 呈＋

2 价

C．图 3 表示金属镍与镧(La)形成的合金晶胞结构，该合金的化学式为 LaNi5

D．图 4 表示某种铁化合物的晶胞如图所示(硫原子均在晶胞内)，该物质化学式为 CuFeS2　

【答案】B

【解析】A 项，该晶胞中 Li 的个数为 12×1/4+1=4，Al 的个数为 8×1/8+6×1/2=4，Si 的个数为 4，原子个

数比为 1：1：1，则该化合物化学式可表示为 LiAlSi，A 正确；B 项，由图可推出晶体中阴离子的最小结构

单元中含 Fe2＋个数为：4×
1
8
＝

1
2
，同样可推出含 Fe3＋个数也为

1
2
，CN－为 12×

1
4
＝3，因此阴离子为[Fe2(CN)6]－，

则该晶体的化学式只能为 MFe2(CN)6，由阴、阳离子形成的晶体为离子晶体，M 的化合价为＋1 价，B 错误；

C 项，由图示可以看出，La 原子均在晶体的 8 个顶点上，而 Ni 原子有 1 个在中心，另外的 8 个在面上，

故 La 原子个数＝8×
1
8
＝1，Ni 原子个数＝1＋8×

1
2
＝5，故化学式为 LaNi5，C 正确；D 项，晶胞中：Cu 个数

为 8×
1
8
＋4×

1
2
＋1＝4；Fe 个数为 6×

1
2
＋4×

1
4
＝4，S 原子个数为 8 个，Fe、Cu、S 个数比为 4∶4∶8＝1∶1∶2，D 正

确。

【解题技巧】

判断晶胞中粒子个数的步骤：

(1)长方体形(正方体形)晶胞中不同位置的粒子对晶胞的贡献



      

      

(2)六方晶胞中不同位置粒子对晶胞的贡献

【变式 2-1】下列是晶体结构中具有代表性的最小重复单元(晶胞)的排列方式，其对应的化学式正确的

是(图中：�－X，●－Y，⊗－Z)(　　)

　A．X2Y　　 B．XY3　　　C．XY3Z　　　D．XYZ

【答案】C

【解析】A 图所示的晶胞中 X 的个数为 1，Y 的个数为 8×
1
8
＝1，化学式为 XY；B 图所示的晶胞中 X

的个数为 1＋4×
1
8
＝

3
2
，Y 的个数为 4×

1
8
＝

1
2
，化学式为 X3Y；C 图所示的晶胞中 X 的个数为 8×

1
8
＝1，Y 的个

数为 6×
1
2
＝3，Z 的个数为 1，化学式为 XY3Z；D 图所示的晶胞中 X 的个数为 8×

1
8
＝1，Y 的个数为 12×

1
4
＝

3，Z 的个数为 1，化学式为 XY3Z。

【变式 2-2】金属晶体中金属原子有三种常见的堆积方式：六方堆积、面心立方堆积和体心立方堆积。

a、b、c 分别代表这三种晶胞的结构，其晶胞 a、b、c 内金属原子个数比为(　　)



      

      

A．3∶2∶1       B．11∶8∶4       C．9∶8∶4           D．21∶14∶9

【答案】A

【解析】a 晶胞中原子个数：12×
1
6
＋2×

1
2
＋3＝6(个)，b 晶胞中原子个数：8×

1
8
＋6×

1
2
＝4(个)，c 晶胞中原

子个数：8×
1
8
＋1＝2(个)，所以 a、b、c 晶胞中原子个数比为 6∶4∶2＝3∶2∶1。

【变式 2-3】KIO3晶体是一种性能良好的非线性光学材料，具有钙钛矿型的立体结构，晶胞中 K、I、O

分别处于顶角、体心、面心位置，如图所示，下列有关说法正确的是 (　　)

A．每个晶胞中含有 8 个 K、6 个 O、1 个 I

A． IO3
-的空间构型为四面体形

C．与 K 紧邻的 O 的个数为 6 个

D．在 KIO3晶胞结构的另一种表示中，若 I 处于各顶角位置，O 处于棱心位置，则 K 处于体心位置

【答案】D

【解析】K 位于晶胞的顶点，O 位于晶胞的面心，I 位于晶胞的体内，故每个晶胞中含有 1 个 K、3 个

O、1 个 I，A 错误； IO3
-中 I 的价层电子对数为 3+7+1-2×3

2 =4，I 采取 sp3杂化，则 IO3
-的空间构型为三角锥

形，B 错误；O 位于面心，K 位于顶点，与 K 紧邻的 O 的个数为 12 个，C 错误；在 KIO3 晶胞结构的另一

种表示中，I 处于各顶角位置，个数为 8×1
8=1，O 位于棱心位置，每个棱为 4 个晶胞共有，O 个数为 12×1

4

=3，K 的个数为 1，应位于体心位置，D 正确。

►问题三  晶胞的计算

【典例 3】M 原子的外围电子排布式为 3s23p5，与铜形成化合物的晶胞如图所示(黑点代表铜原子)。

(1)该晶体的化学式为________。

(2)已知该晶体的密度为 d g·cm－3，阿伏加德罗常数为 NA，则该晶体中铜原子和 M 原子之间的最短距离

为________________cm(只写计算式)。

【答案】(1)CuCl



      

      

(2)
3

4
×3

4 × 99.5
NA × d

或

3 4 × 99.5
NA × d

2 2sin 54°44′
或

3 4 × 99.5
NA × d

2 2cos 35°16′

【解析】(1)根据价电子排布式判断出 M 原子为 Cl 原子，由晶胞结构可知，Cu 原子处于晶胞内部，晶

胞中含有 4 个 Cu 原子，Cl 原子属于顶点与面心上，晶胞中含有 Cl 原子数目为 8×
1
8
＋6×

1
2
＝4，故化学式为

CuCl。 (2)一个晶胞的质量为
�64＋35.5� × 4

NA
 g，晶胞体积为

�64＋35.5� × 4 g
NA·d

 cm3，晶胞的边长为

3
4 × 99.5

NA·d
 cm，根据晶胞的结构可知，铜原子和 M 原子之间的最短距离为立方体体对角线的

1
4
，而体对角线

为晶胞边长的 3倍，所以铜原子和 M 原子之间的最短距离为
3

4
×3

4 × 99.5
NA·d

 cm。

【解题技巧】

晶胞密度的计算方法：

【变式 3-1】某种磁性氮化铁的结构如图所示，N 随机排列在 Fe 构成的正四面体空隙中。正六棱柱底

边长为 acm，高为 ccm，阿伏加德罗常数的值为 NA，则该磁性氮化铁的晶体密度为____g/cm3(列出计算式)。

【答案】 2
A

728
3 3 Nca´

【解析】图中结构单元底面为正六边形，边长为 a cm，底面面积为 6×
1
2

×acm×acm×sin60°=
23 3 a

2
´

cm2；结构单元的体积 V=
23 3 a

2
´ cm2×ccm=

23 3 ca
2
´ cm3，结构单元中含有 N 原子数为 2，含有的 Fe 原子

数为：
1 112 2 3
6 2

´ + ´ + =6 ，该晶胞在原子总质量 m=
A A

2 14 6 56 364
N N

´ + ´
 g ，所以该晶体密度 ρ=

A
2

3

364 g
Nm

V 3 3 ca cm
2


´

= 2
A

728
3 3 ca N´

g/cm3。



      

      

【变式3-2】 60C 的晶胞结构为面心立方结构。已知一定条件下晶胞的棱长为a cm，阿伏加德罗常数为 AN ，

则该条件下 60C 的摩尔体积(单位物质的量的物质的体积)为       3 1cm mol-× (用含 a、 AN 的代数式表示，下

同)，晶体密度为       3g cm-× 。

【答案】
3

3 -1A cm mol
4

a N
×      3

48

Aa N = 3g cm-×

【解析】由晶胞结构可知，每个晶胞中含有 8
1
8

´ +6
1
2

´ =4 个 60C 分子，则该条件下 60C 的摩尔体积为

33
3 -1A

A

(acm) cm mol4 4
a N

N

 ×
；晶体密度为ρ m

V
 =

3

4 12
AN

a

´
= 3g cm-× = 3

48

Aa N = 3g cm-× 。

【变式 3-3】铁氮化合物(FexNy)在磁记录材料领域有着广泛的应用前景。某立方 FexNy的晶胞如图所示，

晶胞参数为 apm，该晶体密度为       g·cm-3 (设 NA 为阿伏加德罗常数的值，写出表达式)，Cu 完全替代

该晶体中 b 位置 Fe，形成 Cu 替代型产物 Fe(x-n)CunNy， n：y=       。

【答案】
30

3
A

238 10
N a

´
     3：1

【解析】根据晶胞结构，Fe 原子位于顶点和面心，所含的原子的数目为 8×
1
8

+6×
1
2

=4，N 原子位于体

心，共有 1 个，该晶胞的化学式为 Fe4N，晶胞质量为：
A A

56 4+14 238g g
N

m=
N

´
 ，晶胞参数为 apm，晶胞体

积为 V=(a×10-10)3cm3，该晶体密度为
30

3
3

A

m 238 10ρ= = g/cm
V N a

´
；Cu 替代 b 位置的 Fe，形成晶胞中 N 原子处于

体心、Cu 原子处于面心、Fe 原子处于顶点，晶胞中 N 原子数目=1，N(Cu)=6×
1
2

=3，N(Fe)=8×
1
8

=1，其化



      

      

学式为：FeCu3N，n：y=3：1。

►问题四  晶体中粒子间距离的计算

【典例 4】由 Al 元素和 N 元素形成的某种化合物的晶胞如图所示，已知 N 原子位于晶胞体对角线的
1
4

处。假设该化合物晶体的密度为 3g cm -× ， AN 为阿伏加德罗常数的值，则晶胞中相距最近的两个 N 原子之

间的距离为

A．
3

A

2 164 cm
2 ρN

B．
3

A

2 164ρcm
2 N

C．
3

A164N2 cm
2 ρ

D．
3

AρN2 cm
2 164

【答案】A

【解析】晶胞中 Al 原子位于顶点和面心，一个晶胞中 Al 原子数目为
1 18 +6 4
8 2

´ ´  ，N 原子位于晶胞

内部，一个晶胞中 N 原子数目为 4，则晶胞质量为
A A

4 27 4 14 g= g
N N

164´ + ´
；晶胞中距离最近的两个 N 原子距

离为底面对角线长度的二分之一，设为 a cm，则晶胞边长为 2acm ，则晶胞体积为  3
32a cm ，所以密度

为

   
A

3 33
A

g
Nm 164=

V 2a cm

64

2a

1

N
 g/cm3= 3g cm -× ，则 a=

3

A

2 164 cm
2 ρN 。故选 A。

【解题技巧】

计算晶体中微粒间距离的方法：

【变式 4-1】NaCl晶胞如图所示，在晶胞中，●表示 -Cl ，○表示 +Na 。已知NaCl晶体的密度为ρ

3/g cm ，NaCl的摩尔质量为M /g mol ，阿伏加 德罗常数为 AN ，则在NaCl晶体中每个 +Na 和与之等距且

最近的 +Na 之间的距离为(   ) 



      

      

A． 3

A

2M
ρN

cm B． 3

A

2M
ρN

cm C． A3
2N
ρM

cm D． 3

A

M
8ρN

cm

【答案】B

【解析】设晶胞的边长为 a，则其体积为 a3，1 个晶胞中含 Cl-：8×
1
8

+6×
1
2

=4、Na+：12×
1
4

+1=4，根据

ρg/cm3=
m
V

= 3
A

4Mg
a ·N ，求出 a= 3

A

4M
ρN

cm，在NaCl晶体中每个 +Na 和与之等距且最近的 +Na 的距离为面对角线

的
1
2
，根据勾股定理，距离为

2
2

3

A

4M
ρN

cm 3

A

2M
ρN

 cm ；故选 B。

【变式 4-2】图(a)是 MgCu2的拉维斯结构，Mg 以金刚石方式堆积，八面体空隙和半数的四面体空隙中，

填入以四面体方式排列的 Cu。图(b)是沿立方格子对角面取得的截图。可见，Cu 原子之间最短距离 x=           

pm，Mg 原子之间最短距离 y=           pm。

【答案】
2a
4

     3a
4

【解析】由图(b)可知，立方格子面对角线长为 2 a pm，即为 4 个 Cu 原子直径之和，则 Cu 原子之间

最短距离为
2a
4

pm；由图(b)可知，若将每个晶胞分为 8 个小立方体，则 Mg 原子之间最短距离 y 为晶胞内

位于小立方体体对角线中点的 Mg 原子与顶点 Mg 原子之间的距离(如图所示) ，

即小立方体体对角线长的一半，则 y=
a
2

pm× 3 × 1
2 = 3a

4
a pm。

【变式 4-3】Zn 与 S 形成晶胞结构如图所示，晶体密度为 p g/cm3，则晶胞中距离最近的 Zn、S 之间的

核间距离是________pm。(NA 表示阿伏加德罗常数，用含 p、NA 等的代数式表示)



      

      

【答案】
3

4
× 3

A

388
ρ N×

×1010    

【解析】 Zn、S 的配位数相等，图中两种黑色球的数目均为 4，则晶胞中 Zn、S 原子数目均为 4，晶

胞质量为 4×
A

65+32
N g，晶体密度为 pg/cm3，则晶胞边长 x= 3 A

3

65+324 g
N

ρg/cm

´
= 3

A

388
ρ N×

cm，即晶胞边长为 x=

3

A

388
ρ N×

×1010pm，S 原子与周围 4 个 Zn 原子形成正四面体结构，令 S 与 Zn 之间的距离为 y，则正四面体

中心到底面中心的距离为
y
3
，正四面体的高为

4y
3

，正四面体棱长= 2x
2

，则正四面体侧面的高为
2x
2

×

3
2

，底面中心到边的距离为
2x
2

× 3
2

×
1
3
，故 (

4y
3

)2+( 2x
2

× 3
2

×
1
3

)2=( 2x
2

× 3
2

)2 ，整理得

y= 3x
4

，故 S 与 Zn 的距离为
3

4
× 3

A

388
ρ N×

×1010 pm。

1．下列关于晶胞的说法不正确的是

A．所有的晶胞都是平行六面体 B．晶胞是晶体结构的基本单元

C．晶胞和晶体的各原子个数比相等 D．晶胞和晶体的密度相同

【答案】A

【解析】A 项，常规的晶胞都是平行六面体，但并非所有的晶胞都是平行六面体，A 项错误；B 项，晶

胞是晶体中基本的重复结构单元，故 B 正确；C 项，整块晶体可看作是数量巨大的晶胞“无隙并置”而成，

所以晶胞和晶体的各原子个数比相等，故 C 正确；D 项，整块晶体可看作是数量巨大的晶胞“无隙并置”而

成，故晶胞和晶体的密度相同，D 项正确；故选 A。

2．整块晶体可以看作是数量巨大的晶胞“无隙并置”而成。对这句话的理解错误的是(     )

A．相邻晶胞之间没有任何间隙         B．晶体是晶胞简单、随意堆积而成

C．晶胞排列时，取向相同              D．“并置”是指所有晶胞都是平行排列的

【答案】B



      

      

【解析】晶体并不是晶胞简单、随意堆积而成，而是晶胞平行排列而成的，且相邻晶胞之间没有任何

间隙。故选 B。

3．如图所示是晶体结构中的一部分，图中 、 、 分别表示原子 X、Y、Z。其对应的化学式不正确

的是(　　)

A．  XY    B．  X2Y    C． X3Y   D．  XY3Z

【答案】B

【解析】A．该晶胞中，X、Y 的数目均为
1 14
8 2

´  ，粒子数目比为 1∶1，化学式为 XY，故 A 正确；

B．该晶胞中 X 位于体心，数目为 1，Y 的数目为
18 1
8

´  ，粒子数目比为 1∶1，化学式为 XY，故 B 错误；

C．该晶胞中，X 位于体心和顶点，数目为
1 31 4
8 2

+ ´  ，Y 位于顶点，数目为
1 14
8 2

´  ，粒子数目比为 3∶1，

化学式为 X3Y，故 C 正确；D．该晶胞中，X 的数目为
18 1
8

´  ，Y 的数目为
16 3
2

´  ，Z 的数目为 1，粒子

数目比为 1∶3∶1，化学式为 XY3Z，故 D 正确；故选 B。

4．现有四种晶体的晶胞，原子的排列方式如下图所示，化学式为 MN3的是      

A． B． C． D．

【答案】B

【解析】A 项，晶胞中 M 原子数目为 、N 原子数目为 1，化学式为 MN，故 A 项错误；B 项，

晶胞中 M 原子数目为 、N 原子数目为 ，化学式为 MN3，故 B 项正确；C 项，晶胞中 M

原子数目为 、N 原子数目为 ，化学式为 MN，故 C 项错误；D 项，晶胞中 M 原子数目

为 、N 原子数目为 ，化学式为 MN，故 D 项错误。故选 B。

5．(2024·黑龙江省大庆市高二期末)所列图形表示的晶体结构中，符合晶胞特点的是(     )

A．    B．    C．   D．

【答案】A
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