
均摊法确定晶体结构
晶体结构是中学化学的基本理论之一，指的是各粒子组成晶体时粒子的空间排布方式，是晶体的微观结构。在历年的高考试题中，晶体结构的推断及相关计算是出现的热点之一。而这又往往是拉开学生分数差距的难点，它要求学生有较强的空间想象能力和较好的数学运算能力，推理要逻辑严密，思维要完整准确。

从微观角度讲，构成物质的粒子，除了相互间有一定的作用力外，这些粒子还有一定的空间排布规律，即一定数目的粒子组成一定的空间结构或构型。晶体可被切割成若干个相同的基本单元，这些基本单元中的点、线、面都被若干相同的基本单元共用，故而每个基本单元只分割了几分之一个点、线、面。因此可以用均摊的方法来确定晶体的化学式。均摊是指每个图形平均拥有的粒子的数目。因而晶体中粒子的个数比可用如下方法求得：
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如图：                                                

（1）处于顶点上的粒子D，同时为8个基本单元所共用，
每个粒子D只有1/8属于该单元；

（2）处于棱上的粒子C，同时为4个基本单元所共用，
每个粒子C只有1/4属于该单元；

（3）处于面心上的粒子D，同时为2个基本单元所共用，
每个粒子D只有1/2属于该单元；

（4）处于基本单元中心的粒子C，则完全属于该单元。

所以，上图中的有C粒子：12×
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+1=4，D粒子：8
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=4，所以该晶体中C、D粒子的个数比为4：4=1：1，

例题1：1986年，在瑞士苏黎士工作的两位科学家发现了一种性能良好的金属氧化物超导体使超导研究工作取得突破性进展，为此两位科学家获得了1987年的诺贝尔物理学奖，其晶胞结构如图所示。
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回答下列问题：

（1）根据图所示晶胞结构，推算晶体中Y、Cu、Ba、O的原子个数比，确定其化学式             ；

（2）根据（1）所推出的化合物的组成，计算其中Cu原子的平均化合价（该化合物中各元素的化合价为Y:+3、Ba:+2、Cu:+3、Cu:+2），试计算化合物中这两种价态的Cu原子的个数比                  。
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【解析】由图可知，Y、Ba原子处于晶胞内，其数目分别为1、2，Cu原子有8个处于晶胞顶点，8个处于晶胞的棱边上，其总数为8
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 =3，O原子有12个处于晶胞的棱边上，8个处于晶胞的面上，其总数为
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=7，所以晶胞中Y、Cu、Ba、O的原子个数比为1:3:2:7，其化学式为YCu3Ba2O7。

设Cu元素的平均化合价为x，由化合物中各元素正、负化合价代数和为0，可得：

1 ×（+3）+2×（+2）+3×x+7×(-2)=0

x=+
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再用十字交叉法或设未知数解，设+2 Cu个数为a, +3 Cu个数为3-a, 则有
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 ，得a=2，所以Cu  +2，Cu +3的原子个数比为2:1。
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例题2：2001年报道硼和镁形成的化合物刷新了金属化合物超导高温的最高记录。图为该化合物的晶体结构：镁原子间形成正六棱柱，且棱柱的上下底面还各有一个镁原子；6个硼原子位于棱柱内。则该化合物的化学式可表示为         。
【解析】  12个镁原子位于六棱柱的顶点，2个镁原子位于上下底面，所以共有镁原子 
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，（位于六棱柱顶点上的镁原子为6个六棱柱所共用，所以每个六棱柱只分摊到
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个镁原子），硼原子位于六棱柱内，所以有硼原子6个，镁、硼原子个数比为1：2，该化合物的化学式可表示为MgB2。
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例3、石墨晶体中每一层为正六边形的平面网状结构（如图），则每个正六边形占有     个碳原子，     个C—C键，碳原子与C—C键的个数之比是         。
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【解析】：此结构中正六边形顶点为碳原子，边即为C—C键。构成一个正六边形环状结构需要6个顶点、6条边；而每个顶点由3个正六边形共用，所以每个六边形占有6
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=2个碳原子；每条边由2个正六边形共用，每个环所占的C—C键有
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=3个，两者比值为2:3。
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例4、晶体硼的基本结构单元都是由硼原子组成的正二十面体的原子晶体。（入图）其中含有20个等边三角形和一定数目的顶角，每个顶角上各有一个原子。试推断这个基本结构单元所含有的硼原子的个数为     ，含有的B—B键的个数为      个。

若将晶体硼结构单元中的每一个顶角削去，余下部分结构与C60的结构相同，则C60由          个正六边形和        个正五边形构成。

【解析】：由图可以看出，每个顶角上的硼原子被5个三角形共用，所以每个三角形占有的硼原子个数为
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个，所以硼原子的总数是
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=12个。B—B键即为三角形的棱边，每条边为2个三角形共用，所以每个三角形占有的B—B键为
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，所以B—B键的总数为
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=30个。削去一个顶角就形成一个五边形，而原有的三角形就形成一个正六边形，故可以形成20个正六边形和12个正五边（有12个硼原子即12个顶点）。
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