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内容概要

晶体结构是了解固体材料性质的重要基础，X射线粉末衍射法是提供有关晶体结构信息的主要方法之
一．本书除了扼要介绍X射线衍射的晶体学基础、化合物结构的晶体化学基本概念、X射线粉末衍射的
实验方法，以及衍射线的位置和峰形及强度的测定外，还比较系统全面地论述了粉末衍射图谱的指标
化、点阵常数的精确测量、粉末衍射测定新型化合物晶体结构的各种方法及里特沃尔德(Rietvcld)法全
谱拟合修正晶体结构、固溶体类型与超结构的测定，以及键价理论在离子晶体结构分析中的应用．重
点阐述粉末衍射结构分析从头计算方法．
 本书可供从事X射线晶体学和材料科学的科技工作者，以及高等院校有关专业的师生参考。
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章节摘录

插图：任何物质均由原子、离子或分子所组成。
晶体有别于非晶物质，它的内部所含原子、离子或分子具有严格的三维有规则的周期性排列。
在不同物质的晶体内，原子、离子或分子的排列方式是各不相同和丰富多样的，因此呈现出各种不同
的性质。
但千差万别的不同晶体都有一个共同基本点，这就是它们内部都具有在三维空间排列上的周期性，即
一定数量和一定种类的原子、离子、分子或分子集团在空间排列上每隔一定距离重复出现，呈现三维
空间的周期性。
这是晶体与其他非晶形态物质的最主要区别，也是晶体具有各种不同特性的根本原因。
晶体除了内部物质点作周期性的排列外，还具有其他一些基本性质。
例如：1.对称性晶体的宏观外形或内部微观结构都具有自身特有的对称性。
晶体对称性是由其周期性所决定的。
2.均一性由于在晶体结构中任一物质点在三维空间都是周期性重复，因而在晶体的不同部位取足够大
的一块体积时，它们内部物质点的性质和排列方式都是相同的，其性质也是相同的。
3.各向异性在晶体结构中，各物质点在不同的方向的排列方式是不同的，因而在不同的方向上，其性
质不相同。
例如石墨在平行于=轴和垂直于z轴的物理和力学性能存在很大的差别。
4.封闭性晶体的封闭性指晶体具有自发地形成封闭的几何多面体外形。
并以此范围封闭着晶体本身。
氯化纳在理想的生长环境，它可以结晶成一个完整无色透明的立方体，这种立方体由六个正方平面互
相连接组成的有限封闭空间。
晶体表面的每一个平面称为晶面，两个晶面之间所连接的直线称为晶棱，由多个晶面组成的有限封闭
体称为晶体多面体。
5.自由能最小根据热力学原理，任何物质，包括晶体在内，在平衡条件下，稳定存在的是自由能最小
的物相。
对于化学组分相同的物质，在不同的外界热力学条件（温度、压力等）下，可能出现具有不同结构的
物相。
然而，其稳定存在的物相都相应于该热力学条件下自由能最小的物相。
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