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1.概念

原子分数坐标参数，表示晶胞内部各原子的相对位置。

2.原子分数坐标的确定方法

(1)依据已知原子的坐标确定坐标系取向。

(2)在坐标轴中一般以正方体的棱长为1个单位。

(3)从原子所在位置分别向x、y、z轴作垂线，所得坐标轴上的截距即为该

原子的分数坐标。

一、原子分数坐标参数



  

  

3.原子分数坐标的意义

通过原子分数坐标既能确定晶胞中原子的相对位置，又可以计算各原

子间的距离，进而可以计算晶胞的体积及晶体的密度。

4.原子分数坐标确定的步骤

(1)由已知坐标确定晶胞参数值和坐标原点。

(2)由原子在晶胞中的相对位置确定原子与坐标原点的距离。

(3)确定原子在晶胞中的坐标。



  

  



  

  



  

  

从晶胞正上方向下看可得晶胞的俯视图

如：(1)             的俯视图为           。

(2)            的俯视图为           。

二、俯视图有关的晶体分析



  

  

例2　BaFe2As2的晶胞结构如图1所示。图2是该晶胞的俯视图，将图

补充完整。



  

  

答案　



  

  三、晶体密度的相关计算
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跟踪训练

√



  

  

  

  

跟踪训练

√
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