一、化学式的确定
考题中常给出物质结构的部分图要求写出其化学式，再进行其他相关计算。均摊法在晶胞中求化学式是常用技巧，除了常见给出的平行六面体晶胞，有些题目为了增加陌生度和难度会给出其他不常见结构，我们要找到其重复出现单元，从而求出化学式。
1. 分子簇结构中化学式的确定
常考的晶胞是立方体，也有长方体或其他平行六面体，在三维坐标中有晶胞参数a、b、c及面夹角α、β、γ；考题也会考一些分子簇结构。
【例题1】一种由钛（Ti）原子和碳原子构成的气态团簇分子，分子模型如图1所示，其中圆圈表示钛原子，黑点表示碳原子，则其化学式为
[image: ]
【解析】注意仔细审题，该结构就是其分子结构，并不是晶胞，不能用均摊法来计算，分子中含有的原子直接数总数就是其化学式：Ti14C13；若按均摊则会错数成TiC，从而掉进命题人的命题陷阱。
【答案】Ti14C13

【对策】在使用均摊法计算晶胞中微粒个数时，要注意晶胞的形状，不同形状的晶胞，应先分析任意位置上的一个粒子被几个晶胞所共有。原则：晶胞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。另外需要注意审题，如本题看清楚是否为晶胞，不能思维定式，均摊就会出错。
2. 二维平面形结构化学式求算
考题也会常考一些非三维立体结构，如二维平面形结构，要求判断其化学式。
【例题2】（节选重组题）（1）在某硼化镁晶体中，镁原子和硼原子是分层排布的，图2是该晶体微观结构的透视图，图中的硼原子和镁原子投影在同一平面上。则硼化镁的化学式为                  
（2）已知图3所示晶体的硬度很可能比金刚石大，且原子间以单键结合，试根据图3确定该晶体的化学式为                          
[image: 截图_20191108015607]
【解析】（1）可直接看图2，每个Mg周围有6个B，而每个B周围有3个Mg，所以其化学式为MB2。（2）由图3可知，每个A形成3个键，连三个B，每个B形成4个单键，连4个A，故化学式B3A4或A4B3。
【答案】（1）MgB2或B2Mg（2）B3A4或A4B3


【对策】二维晶体结构图一般是三维晶体结构（晶胞一般是平行六面体）投影得到，故截取的二维晶胞是平行四边形才有平移性。由于本题直接数有困难，可找二维晶胞，然后得出化学式，（1）如图4所示，任意四个白球（Mg）连成平行四边形即晶胞，黑球在晶胞内，白球均摊取，即得化学式为MgB2或B2Mg。（2）注意上下左右前后补全，如图5所示，选取大黑球（B）构成的正方形即为晶胞，4个白球（A）在晶胞内部，顶点计数，面上计数，可得B为3，即得化学式：B3A4或A4B3
[image: 截图_20191108015637]

[bookmark: _GoBack]1．硼化镁晶体在39 K时呈超导性。在硼化镁晶体中，镁原子和硼原子是分层排布的，如图是该晶体微观结构的透视图，图中的硼原子和镁原子投影在同一平面上。则硼化镁的化学式为________。
[image: figure]
（2）在硼酸盐中，阴离子有链状、环状等多种结构形式。如图是一种链状结构的多硼酸根，则多硼酸根离子符号为________。
[image: figure]

【答案】MgB2    BO    
2．（1）LiFePO4属于简单磷酸盐，而直链的多磷酸盐则是一种复杂磷酸盐，如：焦磷酸钠、三磷酸钠等。焦磷酸根离子、三磷酸根离子如图所示：
[image: figure]
这类磷酸根离子的化学式可用通式表示为         (用n代表P原子数)。
（2）钴蓝晶体结构如图，该立方晶胞由4个I型和4个Ⅱ型小立方体构成，其化学式为         
[image: figure]
【答案】   (PnO3n＋1)(n＋2)－    CoAl2O4   
3．某FexNy的晶胞如图1所示，Cu可以完全替代该晶体中a位置Fe或者b位置Fe，形成Cu替代型产物Fex－nCunNy。FexNy转化为两种Cu替代型产物的能量变化如图2所示，其中更稳定的Cu替代型产物的化学式为____________。
[image: figure]
【答案】Fe3CuN       
4．氨硼烷(NH3BH3)是一种新型储氢材料，其分子中存在配位键，则氨硼烷分子结构式为         ，写出一种与氨硼烷互为等电子体的分子         (填化学式)。
【答案】   [image: figure]    C2H6   
5．硼砂是含8个结晶水的四硼酸钠。其阴离子（含B、O、H三种元素）的球模型如图所示：
[image: figure]
①阴离子中，配位键存在于         和         原子之间。（均填原子的序号）
②硼砂的化学式为         。
【答案】   4    5    Na2B4O5（OH）4·8H2O  
6．如图甲所示为二维平面晶体示意图，所表示物质的化学式为AX3的是__________。
[image: figure]
【答案】b   
7. 铜的氢化物的晶体结构如图所示，写出该晶体的化学式：____________。
[image: figure]
【答案】  CuH    
8．钛被称为继铁、铝之后的第三金属，回答下列问题：
[image: figure]
（1）硫酸氧钛晶体中阳离子为链状聚合形式的离子，结构如图3所示，其化学式为_______________。
（2）钙钛矿晶体的化学式为____________。


【答案】   （或）       CaTiO3    
9．已知配合物CrCl3·6H2O中心原子Cr3＋的配位数为6，向含0.1 mol CrCl3·6H2O的溶液中滴加2 mol·L－1 AgNO3溶液，反应完全后共消耗AgNO3溶液50 mL，则该配合物的化学式为________________
【答案】  [CrCl2(H2O)4]Cl·2H2O  
10．铜的一种氯化物的晶胞如图所示[image: ]，该氯化物的化学式         
【答案】   CuCl  
11．氯化镉晶体的结构如右图所示，图中“。”代表氯原子，“·”代表镉原子，六边形边长为apm,六棱柱高为bpm,则氯化镉晶体的化学式为______[image: ]
【答案】 CdCl2 

试卷第1页，总3页

oleObject2.bin

image4.wmf
4

1


oleObject3.bin

image5.wmf
2

1


image6.png




image7.png




image8.png




oleObject4.bin

image9.wmf
2

-


image10.png
L] AR o

SRR T R




image11.png




image12.png
&)1

CuZ bz B Fe Rl

@ afifiFe
O bfiiEFe
AN

£ _E/(:ué%am%}"em
el R
(2 ELE R RE LA L





image13.png




image14.png




image15.png




image16.png




image17.png




oleObject5.bin

image18.wmf
2+

TiO


oleObject6.bin

image19.wmf
2n+

n

[TiO]


image20.png




image21.png




image1.png




oleObject1.bin

image2.wmf
n

1


image3.png
Ao

BoO

3

7





