
例析晶胞分割及晶体密度等参数的计算

王星元

(枣阳市第二中学，湖北枣阳441200)

摘要：为能帮助中学生更好地掌握晶胞分割和晶体密度等参数计算的知识，以一些中学常见的金刚石、caF：及si0：、BN、zns、

cuCl、Cu0等晶胞为例进行了剖析。采用合理的分割方法，可直观地观察并确定晶胞立方体顶角里边的粒子与其他各粒子间的位置关

系；借助晶体或晶胞的一些参数，可对晶体密度等参数进行相关的计算。
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有关晶体中相邻两粒子间的距离、晶胞的边长、晶

体密度等在运算时相互求解，对于中学常见的NaCl、

CsCl、干冰、金属的四类晶胞⋯及拓展的CaTiO，、Cu，N

等晶胞的研究已很深入，相应的训练题也很多，且学生

很容易看懂晶胞图，能直观地观察出粒子间的距离与

晶胞边长的关系，并且也能快速进行一系列的运算。但

对一些中学常见的金刚石、氟化钙【2】及拓展的二氧化

硅、BN、znS、cucl、cuO等晶胞，学生不易观察出晶胞

顶角里边的粒子与晶胞其他粒子间的位置关系，相关

的运算就更无从谈起。各参考资料及相关中学化学杂

志深人研讨的论文也较少，相关的训练也不多。为此，

本文对此类晶胞进行剖析探究，认为此类属于立方体

的晶胞，立方体的顶角里边有粒子，这些粒子与晶胞顶

点、面心及棱边正中等粒子间的关系，不能很直观地观

察出来，可将此类晶胞像分割NaCl晶胞【3】一样，将晶

胞平均分割成8个小立方体，则顶角里的粒子落在分割

出的小立方体的顶点上；由此可引导学生能直观地观

察出晶胞立方体顶角里边的粒子与晶胞其他各粒子问

的关系，进而也较容易进行相关的运算，也可剖析一些

晶体(如石墨)结构，分割出重复的结构单元，进而进

行相关的运算。这样既培养学生分析问题、解决问题

的能力，也提高了他们观察思考及空间想象能力。下面

对金刚石、二氧化硅等晶胞进行剖析，合理进行分割，

并进行相关的运算。

1 由金刚石中C—C键长求其密度

金刚石的晶胞H如图l：

图1金刚石晶胞
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晶胞的剖析：晶胞的碳原子分别位于立方体的8

个顶点、6个面的面心及立方体相互交错的4个顶角里

边嘲；平均每个晶胞含8个碳原子(8×÷+6×÷+4=
8)，立方体内每个顶角里边的碳原子与其相邻的顶点

碳及相邻的三个面心上的碳原子以共价键结合形成正

四面体结构。

晶胞的分割：将晶胞的立方体沿各个面相互平行

的棱的中点的截面进行切割，像分割NaCl晶胞那样，

将晶胞平均分割成8个体积完全相同的小立方体。其

中4个相互交错的小立方体碳原子位于体心及4个互

不相邻的顶点，且体心碳原子与4个顶点上的碳原子

以共价键结合，其间距离就是c—c键长(设为d)；另4

个相互交错的小立方体碳原子位于4个互不相邻的顶

点，小立方体的体心与顶点间的距离也等于c—C键长

d；晶胞的立方体的体对角线长是分割出的小立方体的

体对角线长的2倍，等于C—C键长的4倍，即为4d。此

类晶胞立方体内顶角里的粒子与相邻顶点粒子间的距

离等于晶胞体对角线长的l，4，即等于晶胞边长(设为口)

的孚倍(即孚口)。

相关的运算：若金刚石晶体中c—c键长为d

(出1．54×10一cm)，求金刚石晶体的密度p为多少

g／cm3 7若C原子半径是c—c键长的一半，求空间利用

率?

设晶胞的边长为口cm，则晶胞的体对角线长为

√3口，也等于4d；所以a=罢。

平均一个晶胞的质量m=最×129=甏g，体积忙
3，4d、3 3

忙【万J哪。 旦。1，)

所燃p=号=譬=等=
、√3
7
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而高箦‰=3．54 g／cm36．02×1023×f1．54×10一813——J‘J叶g’c儿1．空间犁用率为：篮避镁纂铲×·oo％=
磐枷啡毒瑟：％

●Si 00

图2二氧化硅晶胞

达。i
图3硅原子与相邻顶点硅原子

间距离与Si—O键长的关系

晶胞的剖析：晶体硅中硅原子在晶胞中位置的分

布与金刚石晶胞中碳原子的分布完全一样，晶体二氧化

硅的晶胞相当于硅晶胞的每个Si—Si键之间插人_个O

原子。平均一个晶胞中含有8个Si原子、16个O原子，

即8个“Si02”。

晶胞的分割：采用切割金刚石晶胞一样的方法对二

氧化硅晶胞趔午i分軎0，所得体积完全相同的8个．／J、立力体

中，硅原子在每个小立方体的位置，与金刚石碳原子在每

个小立方体的位置关系也完全相同；晶胞立方体内顶角里

的Si原子与相邻顶点si原子间的距离等于晶胞体对角线

长的l／4，等于晶胞边长(设为口)的竿倍(即竿口)。

相关的运算：若二氧化硅晶体中si—O键长为d

(扛1．62×10一cm)，键角￡siOsi-8(e=104．5 o)，求

Si02晶体的密度p为多少g／cm3 7

晶体中si—O键长为d cm，则晶胞立方体内顶角里

的Si原子与相邻顶点Si原子间的距离与Si—O键长的

关系如以上图3所示，等于2如in掣：2如in52．25。；
设晶胞的边长为口cm，则晶胞的体对角线长为河口，也

等于4×2如in52．25。，所以乜：』蔓銎窖墼量竺。

平均一个晶胞的质量m=争×60 g，体积性口3=

c等产n知所以密度p=号=z坂丢叁瓯=
一 L——了广，面啬．3．8 g／em3
3由CaF2晶体的密度p g／Cm3。求晶体中两个

F及Ca“、F-间的最近距离

CaF，的晶胞如图4【”：

圜
●Ca2+

oF一

图4 CaF2晶胞

晶胞的剖析：晶胞中ca2+位于立方体的8个顶点

及6个面的面心，F一位于立方体的8个顶角里边，每个

顶角里边的F一与其相邻的顶点Ca2+及相邻的三个面心

上的ca2+距离相等，体内的8个F一构成一个立方体。

caF：晶胞相当于由Ca2+构成的面心立方内衬一个由F一

构成的简单立方。平均一个晶胞中含4个Ca2+及8个F-

(即4个CaF’)。

晶胞的分割：采用切割金刚石晶胞一样的方法对

caF：晶胞进行分割，所得体积完全相同的8个小立方

体中，每个F一位于小立方体的体心，ca2+位于立方体

4个互不相邻的顶点上。则两个F一间的最近距离就是

晶胞内8个F一构成的立方体的边长，等于分割出的两

个小立方体共面体心间的距离，等于晶胞边长的一半。

ca“、F一间的最近距离等于晶胞体对角线长的1／4。

相关的运算：caF：晶体的密度p，求晶体中两个F一

及Ca“、F一间的最近距离。

设晶胞的边长为口cm，则晶胞的体对角线长为

履口，两个F一间的最近距离等于÷口，ca“、F一间的最

近距离等于半。

平均一个晶胞的质量m=—争×78 g，体积忙口3。

—当×78 ，广i×，西 1 r_——一

所以密度p=号=旦≥一，解得仁√番号。7 口 Y』Y^p

所以两个r间的最近距离等于丢√嘉罟(cm)

ca“、F_间的最近距离为．孚=等×德(cm)
4 由石墨晶体内碳碳键长及层与层间的距离求石

墨的密度

石墨晶体是层状结构如下图5所示。

图5石墨晶体的层状结构

晶体结构剖析：晶体中每个C原子与周围的三个
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C原子以共价键结合形成一个个平面正六边形，这些

正六边形向空间发展形成平面网状结构，层与层之间

以范德华力结合。晶体可看成由一个个正六棱柱组成，

平均一个正六棱柱含2个C原子。

相关的运算：石墨晶体中碳碳键长为r(r=142 pm)、

层与层间的距离为^(^=335 pm)㈣，求石墨的密度?

平均一个正六棱柱的质量肌=寿×12 g，体积忙

6砖内n600×一
善×12所以密度p2号2蠢2瓦蒜OX。：■，sInOU。^

‘8 ⋯⋯

8

6．02×1023×(142×10。10)2×等×(335×10。10)
‘

=2．27 g／cm3

5由氧化铜晶胞图求晶体中[CuOCu及

￡OCuO，由晶体的密度p求晶体内两个Cu“间最近

的距离及Cu“、02一问的最近距离

氧化铜的晶胞如图6【9l：

图6氯化铜晶胞

圈7分割形成的
相互交替的小立方体

●Cu2+

o O
2一

图8分割形成的
相互交错的小立方体

晶胞的剖析：晶胞中02一位于立方体的8个顶点、

体心、2个相对面的面心及垂直以上两个面4条棱的正

中，cu2+位于立方体内相互交错的4个顶角里边，体

心的02一与立方体内相互交错的4个顶角里边的4个

Cu2+构成正四面体，故夹角cuOCu为109。28’；平均

一个晶胞中含4个Cu2+及4个02。(即4个CuO)。

晶胞的分割：采用切割金刚石晶胞一样的方法对

CuO晶胞进行分割，所得体积完全相同的8个小立方

体中，其中4个Cu2+落在相互交错的4个小立方体的

体心，体心、面心及棱边正中的02一分别落在小立方体

的顶点上；得到4个相互交替如图7的小立方体及4个

相互交错如图8的小立方体；所以晶胞每个顶角里边的

Cu2+与其相邻的顶点、面心及棱边正中_上的02一距离相
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等，也等于晶胞体对角线长的1／4。8个小立方体的体心

最近的两两相连也可构成一个立方体，4个Cu2+则落

在该立方体互不相邻的4个顶点上(如图9)，该立方

体边长等于晶胞边长的一半。

相关的运算：判断最近02‘、Cu“、02一间的夹角角

度为多少?CuO晶体的密度为p，求晶体中两个Cu2+

间的最近距离及Cu“、02一间的最近距离。

根据分割出的小立方体最近的Cu2+及02一间的关

系如图7所示，则夹角[OCuO有两种情况，一类为图7

中[AED=[BEC=1090 28’，另一类为图7中[AEB=

[DEC=180。一1090 28’-700 32’。

设晶胞的边长为4 cm，则图9的小立方体的边长

为a／2 cm，两个cu2+间的最近距离等于等口；也可将

晶胞平均分割成底面边长为Ⅱ，高为口／2的两个正四棱

柱，每个正四棱柱由如图7的小立方体两个及如图8的

小立方体两个交错组成，两个cu2+在不相邻的两个(如

图7)小立方体的体心，其间距离等于正四棱柱底面面

对角线长的一半(即为晶胞面对角线长拉n的一半，等

于半n)；cu2+及02一间的最近距离等于半。
平均一个晶胞的质量m=—争×80 g，体积V-a3。

所以密跏号：掌，腑：潺。
所以两个cu2+间的最近距离等于

压 压3晤丽r。
T仁T√瓦F【cm)

Cu2+及02一间的最近距离等于

压 压3曩丽r、
了仁了√瓦7【cmJ
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