课题：晶体计算的题型归纳   
总第(     )期            命题人：





一、晶胞密度相关计算
有了以上知识铺垫，结合所学数学知识，就可以计算晶胞密度、晶胞参数、微粒距离、摩尔质量、阿伏加德罗常数、原子坐标参数、空间利用率等。
1. 高考中的常规计算晶胞有两个基本要素：①原子坐标参数，表示晶胞内部各原子的相对位置；②晶胞参数，描述晶胞的大小和形状。常规计算一般是给出晶胞结构，且一般是立方晶胞，进行求算诸如微粒间距离、晶体密度、原子坐标参数、晶胞参数等。
【例题3】（1）A(F)、B(K)和D(Ni)三种元素组成的一个化合物的晶胞如图所示。
[image: ]
①该化合物的化学式为____________；D的配位数为______________。
②列式计算该晶体的密度______________ g·cm－3。①K2NiF4　6②≈3.4
（2）某镍白铜合金的立方晶胞结构如图所示。
[image: 说明: RH312]
①晶胞中铜原子与镍原子的数量比为________。
②若合金的密度为d g·cm–3，晶胞参数a＝________nm。（2）①3∶1　②×107
[image: figure]（3）某种氮化钛晶体的晶胞如图所示，该晶胞中N、Ti原子之间的最近距离为a nm。则该氮化钛晶体的密度为______g·cm-3、NA为阿伏加德罗常数的值，只列计算式)。

[bookmark: _GoBack]【答案】  

晶胞的质量为4×62/NAg，晶胞的边长是N、Ti原子之间的最近距离的2倍，则晶胞的体积为(2a×10－7)cm3，则晶胞的密度为g/cm3

2.省略晶胞图的计算
有些考题需要学生熟记常见晶胞并以此为模板拓展到其他晶胞进行相关计算。
【例题4】（1）用晶体的X射线衍射法可以测得阿伏加德罗常数。对金属铜的测定得到以下结果:晶胞为面心立方最密堆积，边长为361 pm。又知铜的密度为9.00 g·cm-3，阿伏加德罗常数为__________ (列式计算,已知Ar(Cu)=63.6); 
【答案】  NA=6.01×1023 mol-1   【解析】（1）设面心立方晶胞的边长为a，则晶胞的体积为a3，每个晶胞中有四个原子，则这四个原子的质量为4M/NA（M为该原子的相对原子质量），所以晶体密度为ρ=4M/ a3NA。将ρ=9.00 g·cm-3，a=361pm，M=63.6,带入上式可以计算NA=6.01×1023 mol-1。
（2）Fe能形成多种氧化物，其中FeO晶胞结构为NaCl型。晶体中实际上存在空位、错位、杂质原子等缺陷，晶体缺陷对晶体的性质会产生重大影响。由于晶体缺陷，在晶体中Fe和O的个数比发生了变化，变为FexO（x＜1），若测得某FexO晶体密度为5.71g•cm﹣3，晶胞边长为4.28×10﹣10 m，则FexO中x=____。（用代数式表示，不要求算出具体结果）。

【答案】   x=    


【解析】FexO晶体的晶胞结构为NaCl型，所以每个晶胞中含有4个O原子，有4个“FexO”，再根据m=ρV可知：4×(56x+16)/NAg=5.71g⋅cm−3×(4.28×10−8cm)3，解得：x=。本小答案为：x=。
【对策】在没给出晶胞模型时不要惊慌，要从熟悉的晶胞结构类比，掌握常见晶胞的结构，例如面心立方最密堆积晶胞（Cu型或Al型，二氧化碳晶胞与此类似）是8个顶点和6个面心堆积，晶胞中含4个原子，如NaCl型相当于阴离子按照面心立方堆积，阳离子填在阴离子构成的八面体空隙中；CaF2晶胞阳离子面心立方堆积（金刚石与此类似，氧化钠晶胞与此相反），阴离子填在四面体空隙；立方硫化锌晶胞中硫离子面心立方堆积，锌离子填在四个相间的四面体空隙。

2. 空间利用率相关计算

关于晶胞空间利用率计算是晶体结构计算中较为复杂的一种，基本思路是：空间利用率=×100%；目前高考晶胞题中考过立方金刚石型晶胞的空间利用率计算，与此相关大家还要熟悉金属晶体中例如简单立方堆积（Po）、体心立方堆积（K型）、面心立方最密堆积（Cu型）、六方最密堆积（Mg型）这四类的空间利用率的计算。
【例题5】（1）GaAs的熔点为1238 ℃，密度为ρ g·cm－3，其晶胞结构如图所示。该晶体的类型为________，Ga与As以________键键合。Ga和As的摩尔质量分别为MGa g·mol－1和MAs g·mol－1，原子半径分别为rGa pm和rAs pm，阿伏加德罗常数值为NA，则GaAs晶胞中原子的体积占晶胞体积的百分率为____________。
[image: ]




【解析】 GaAs的熔点为1238℃，熔点较高，以共价键结合形成属于原子晶体，密度为ρ gcm﹣3，根据均摊法计算，As： ，Ga：4×1=4，故其晶胞中原子所占的体积V1=  ×10﹣30，晶胞的体积V2=  ，故GaAs晶胞中原子的体积占晶胞体积的百分率为 将V1、V2带入计算得百分率=  ×100%=[image: ]。
（2）金刚石晶胞含有________个碳原子。若碳原子半径为r，金刚石晶胞的边长为a，根据硬球接触模型，则r=________a，列式表示碳原子在晶胞中的空间占有率________(用含π分数形式表示，不要求写成百分数)。[image: 截图_20191108024721]










【解析】晶胞中顶点微粒数为：8×=1，面心微粒数为：6×=3，体内微粒数为4，共含有8个碳原子；晶胞内部含有四个碳原子，则晶胞体对角线长度是碳原子直径的8倍，即 a=8r，r=a；8个碳原子的体积为：8××π×r3，晶胞体积为：a3，碳原子的空间利用率为： == ，故答案为：8；；。
4. 略复杂的计算
以上计算主要围绕立方晶胞展开，下面我们再看看其他较为复杂的晶胞，以六方晶胞为例，看看相关计算。
【例题6】（1）石墨是碳的一种同素异形体，其晶体结构如图甲所示，虚线勾勒出的是其晶胞(如图乙)。则石墨晶胞中含碳原子数________个。已知石墨的密度为ρg·cm-3，C-C键的键长为r cm，设阿伏加德罗常数的值为NA，则石墨晶体的层间距为____________cm。
[image: ]



【解析】石墨的晶胞结构如图所示，设晶胞的底边长为a cm，高为h cm，层间距为d cm，则h=2d，由图可以看出1个石墨晶胞中含有4个碳原子(4=8×+4×+2×+1)。
[image: ]


则由图可知: =r×sin 60°，得a= r，ρ g·cm-3=[image: ]=[image: ]，解得d=[image: ]。
（2）锌是人体必需的微量元素之一，其堆积方式如图1，晶胞结构如图2。
[image: ]
①锌的堆积方式为_____________________，配位数为_______。
②若锌原子的半径为a pm，阿伏加德罗常数的值为NA，则锌晶体的密度为_______g/cm3 (用含a的代数式表示)。
【答案】 六方最密堆积    12    [image: ]或[image: ]    
（3）有机太阳能固体电池材料含有高纯度C60，其分子结构如图，1molC分子中π键的数目为___________。C60能溶于二硫化碳而不溶于水的原因是___________。C60的晶胞与干冰的晶胞相似，已知该晶胞的密度为ρg·cm－3，则两个最近C60分子间的距离为___________nm(列出计算式，已知阿伏加德罗常数的值为NA)。
[image: figure]










【解析】C60中一个碳原子有2个C－C，1个C=C，根据均摊法，1个碳原子有个π键，1molC60中含有π键的数目是60××NA=30NA；C60与二氧化硫都是非极性分子，相似相溶，而水是极性分子；C60的晶胞与干冰的晶胞相似，设棱长为acm，晶胞的质量为(8×＋6×)×g=g，晶胞的体积为a3cm3，根据密度的定义，ρ=，a=，两个最近C60间距离是面心对角线的一半，即××107nm。

【对策】对于复杂的计算，要学会将复杂问题简单化，关键是数学工具要灵活运用，例如六方石墨晶胞底面边长与键长之间的关系，又如六方最密堆积（镁型）计算晶胞体积，而这里必须理解连接方式，求出正四面体的高是难点。如何将化学问题转化为数学问题是此类计算的重中之重，注意熟练运用数学工具，在实战中多运用，在高考中才会立于不败之地。

5. 其他类型计算
选讲关于晶体结构相关计算近几年高考题中涌现出很多新考点或考查方式，各地模拟题中也会转换命题视角来推陈出新。高考“物质结构与性质”试题的命题是出自名师之手，他们对相关领域知识的掌握远在中学老师之上，因此有些不好归纳为传统题型，笔者不妨称之为“杂题”，例如2017年全国卷Ⅰ第35题（5）实际上是考查KIO3晶胞中的平移问题，类似在模拟题中考查反式尖晶石Fe3O4结构等；有的题目考查晶胞的投影画图或识图问题，从不同角度投影降维；有的题目考查分子晶体的均摊法等；有的考查晶体缺陷或准晶或超导材料（2017年海南卷考了K3C60化学式及密度计算）或稀有气体化合物等。
【例题7】（2018届高考模拟题节选重组）（1）金刚石晶胞如图13所示。已知金属钠的晶胞（体心立方堆积）沿其体对角线垂直在纸平面上的投影图如图13中A所示，则金刚石晶胞沿其体对角线垂直在纸平面上的投影图应该是图（从A~D图中选填）
[image: 截图_20191108030238]
（2）可燃冰是天然气水合物，具有笼形结构如图14（表面的小球是水分子，内部的大球是甲烷分子）。水分子成笼的作用力是，该结构中其包含的氢键数为；图14中最小的环中连接的原子总数是
[image: 截图_20191108030301]
【解析】（1）体心立方晶胞的体对角线上有3个原子，若沿体对角线垂直投影在纸面上，则这三个原子只能看到一个，另外6个原子将全部投影在纸面上，形成一个六边形，这就是图A，同理，金刚石晶胞体对角线上有4个原子，沿体对角线垂直投影在纸面上，形成一个六边形，位于面心上的6个原子也全部投影在纸面上形成一个更小的六边形，因此正确答案为D。（2）根据题意可知，固体水分子之间是通过氢键连接，直接看图14可知含有20个水分子，每个水分子形成3个氢键，而每个氢键被两个五元环共用，则该结构中所含氢键数目为20×3×30；最小环是五元环，中间有5个氧原子，5个氢原子，共10个原子。
【答案】（1）D（2）氢键，30，10
【对策】本题所列出两个小问题均不同于常规计算，遇到此类问题需要有良好的空间想象能力，才能创造性地解决问题，例如（1）中考查投影问题，要理解重叠和遮挡问题，实际可拿一个带柄水杯或粉笔盒，从不同角度练习其投影。早期在二十世纪九十年代竞赛题中出现，现在慢慢在高考及模拟题中出现。（2）常见凸多面体要熟练，例如常出现的正多面体有正四面体、立方体、正八面体、正十二面体、正二十面体等，在凸多面体中满足欧拉公式：面数+顶点数=棱数+2，高考中曾考过C60、C结构中五边形和六边形个数。

1．某砷镍合金的晶胞如图所示，设阿伏加德罗常数的值为NA，该晶体的密度ρ＝__g·cm－3。
[image: figure]

【答案】       
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___，晶体中Al3+占据O2－形成的___(填“四面体空隙”或“八面体空隙”)。NA为阿伏加德罗常数的值，钴蓝晶体的密度为___g·cm－3(列计算式)。
[image: figure]

【答案】  CoAl2O4    八面体空隙        
3．NaH具有NaCl型晶体结构，已知NaH晶体的晶胞参数a＝488pm(棱长)。Na＋半径为102pm，H－的半径为___，NaH的理论密度是__g·cm－3(只列算式，不必计算出数值，阿伏加德罗常数为NA)。

【答案】   142pm        
4．立方氮化硼硬度仅次于金刚石，但热稳定性远高于金刚石，其晶胞结构如图所示。立方氮化硼属于晶体，其中硼原子的配位数为_____。已知：立方氮化硼密度为dg/cm3, B原子半径为xpm，N原子半径为xpm，阿伏加德罗常数的值为NA，则该晶胞中原子的空间利用率为______（列出化简后的计算式）。
[image: figure]

【答案】   4    ×100%    
5．铁和氮形成一种晶体，晶胞结构如图所示，则该晶体的化学式为___，若该晶体的密度为ρg·cm－3，用NA表示阿伏加德罗常数的值，则该晶胞的体积是__cm3。
[image: figure]

【答案】  Fe4N        

6．Q单质的晶体属于面心立方最密堆积。已知 Q 单质的密度是  ，NA表示阿伏加德罗常数的值，Q 的相对原子质量为 M，则 Q 晶体中最邻近的原子核间距为________________ cm 用含 M、d、NA 的代数式表示 [image: figure]。Q原子在晶胞中的空间利用率为________________（用含N的代数式表示）。


【答案】          
7．PrO2（二氧化镨）的晶体结构与CaF2相似，晶胞中错原子位于面心和顶点，则PrO2 （二氧化镨）的晶胞中有_____个氧原子；已知晶胞参数为apm,密度为ρg∙cm-3，NA=_______（用含a、ρ的代数式表示）。

【答案】  8        
8．A、F形成某种化合物的晶胞结构如图所示（其中A显-3价），若晶胞边长为a pm，阿伏伽德罗常数为NA，则该晶体的密度计算式为ρ=________________ g/cm3。[image: figure]

【答案】    
9．镧镍合金与上述合金都具有相同类型的晶胞结构XYn，它们有很强的储氢能力。己知镧镍合金LaNin晶胞体积为9.0×10-23cm3，储氢后形成LaNinH4.5合金(氢进入晶胞空隙，体积不变)，则LaNin中n=________(填数值)；氢在合金中的密度为________(保留2位有效数字)。
【答案】   5    0.083 g·cm-3    
10．铁有δ、γ、α三种同素异形体，三种晶体在不同温度下能发生转化。
[image: figure]
(3)若Fe原子半径为r pm，NA表示阿伏加德罗常数的值，则γ-Fe单质的密度为_______g/cm3(用含r的表达式表示、列出算式即可)

【答案】      
11、若合金的密度为d g·cm–3，晶胞参数a=______nm。（用含有d、NA的式子表示，可以不化简）
[image: figure]

【答案】       
12．CuCl2和CuCl是铜的两种常见的氯化物。
①下图表示的是________（填“CuCl2”或“CuCl”）的晶胞。
[image: figure]
②原子坐标参数表示晶胞内部各原子的相对位置。上图中各原子坐标参数A为（0,0,0）；B为（0,1,1）；C为（1,1,0）；则D原子的坐标参数为_______。
③图示晶胞中C、D两原子核间距为298pm，阿伏加德罗常数的值为NA，则该晶体密度为_____g·cm－3。（列出计算式即可）相对原子质量：Cu    64     Cl    35.5




【答案】   CuCl    (，，)    g/cm3    
13．已知GaAs的密度为dg/cm3，摩尔质量为Mg/mol，阿伏加德罗常数用NA表示，则晶胞中最近的As和Ga原子核间距为_____ nm（列式表示）。[image: figure]


【答案】   ××107nm    
14．ZnS晶胞结构如图(已知a为硫离子，b为锌离子)所示，ZnS晶体的熔点约为1 700 ℃。
已知晶体密度为ρ g·cm－3，NA为阿伏加德罗常数的值。则1个ZnS晶胞的体积为________cm3。[image: figure]

【答案】     
15．X与Y形成的一种化合物的立方晶胞如图所示。[image: figure]
该化合物的化学式为____________________，已知晶胞参数a＝0.542nm，此晶体的密度为____________ g·cm－3。(写出计算式，不要求计算结果。阿伏加德罗常数为NA)

【答案】   
 16．(1)氢化铝钠(NaAlH4)等复合氢化物是重要的有机还原剂。NaAlH4晶胞结构如图所示，NaAlH4晶体中，与Na+紧邻且等距的A1H4-有___个，设阿伏伽德罗常数为NA，则晶体的密度为___g·cm-3。[image: figure]

(2)在立方晶胞中与晶胞体对角线垂直的面在晶体学中称为（1，1，1)晶面。如图则该立方晶胞体中（1，1，1)晶面共有___个。[image: figure]


【答案】    8    

17．磷化硼是一种耐磨涂料，它可用作金属的表面保护层。磷化硼晶体晶胞如图1所示：[image: figure]
①在一个晶胞中磷原子的配位数为_____。
②已知磷化硼晶体的密度为ρg/cm3，阿伏加德罗常数为NA，则B-P键长为_____。

【答案】  4        
18．氮化铁晶体的晶体结构示意图如图1所示。该晶体中铁、氮的微粒个数之比为_____。
[image: figure]
氧化亚铁晶体的晶胞如图2所示。已知：氧化亚铁晶体的密度为ρg·cm-3，NA代表阿伏加德罗常数的值。在该晶胞中，与Fe2+紧邻且等距离的Fe2+数目为_____；Fe2+与O2-的最短核间距为___________pm。

【答案】3:1    12    ×1010    
19．BeO立方晶胞如图所示，若BeO晶体的密度为dg·cm-3，则晶胞边长为________nm。
[image: figure]

【答案】       
20．MgH2是金属氢化物储氢材料，其晶胞如图所示，已知该晶体的密度ag·cm-3，则晶胞的体积为______________cm3(用含a、NA的代数式表示，NA表示阿伏伽德罗常数)。[image: figure]

【答案】       
21．晶胞有两个基本要素：
①原子坐标参数，表示晶胞内部各原子的相对位置，下图为Ge单晶的晶胞，其中原子坐标参数A为(0,0,0)；B为([image: figure]，0，[image: figure])；C为([image: figure]，[image: figure]，0)。则D原子的坐标参数为________。[image: figure]
②晶胞参数，描述晶胞的大小和形状，已知Ge单晶的晶胞参数a＝565.76 pm，其密度为________g·cm－3(列出计算式即可)。


【答案】          
22．CaF2的一种晶胞如图所示。Ca2+占据F－形成的空隙，其空隙率是________。若r(F－)＝x pm，r(Ca2+)＝y pm，设阿伏加德罗常数的值为NA，则CaF2的密度ρ＝_________ g·cm-3（列出计算表达式）。

【答案】      
23．某种金属锂的硼氢化物是优质固体电解质，并具有高储氢密度。阳离子为Li+，每个阴离子是由12个硼原子和12个氢原子所构成的原子团。阴离子在晶胞中的位置如图所示，其堆积方式为____________，Li+占据阴离子组成的所有最小正四面体中心，该化合物的化学式为____________(用最简整数比表示)。假设晶胞边长为a pm，用NA代表阿伏加德罗常数的值，则该晶胞的密度为___________g/cm3(用含a，NA的代数式表示) 。
[image: figure]
【答案】   LiB6H6    6.32×1032 /(a3·NA)    
24．某砷镍合金的晶胞如图所示，设阿伏加德罗常数的值为NA，该晶体的密度ρ=____g/cm3。[image: figure]

【答案】     


25．已知GaAs的密度为dg/cm3，摩尔质量为Mg/mol，阿伏加德罗常数用NA表示，则晶胞中最近的As和Ga原子核间距为_____ nm（列式表示）。[image: figure]

【答案】  ×107    
26．从磷钇矿中可提取稀土元素钇(Y),某磷钇矿的结构如图。[image: figure]
该磷钇矿的化学式为____,与PO43-互为等电子体的阴离子有____(写出两种离子的化学式)。已知晶胞参数a=0.69 nm,c=0.60 nm,阿伏加德罗常数为NA,则晶胞的密度为____g·cm-3(列出计算式)。

【答案】    YPO4    SO42-、ClO4- （或BrO4-、IO4-、SiO44-）        
37．四方晶系CuFeS2晶胞结构如图所示。已知：a＝b＝0.524 nm，c＝1.032 nm，NA为阿伏加德罗常数的值，CuFeS2晶体的密度是________g•cm3(列出计算式)。[image: figure]

【答案】       
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