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内容概要

　　《无机材料科学基础简明教程》简要介绍了与材料组成、制备、结构、性能及应用相关的基础理
论，主要内容由材料结构基础、材料宏观性能的微观解析、材料制备科学基础三大模块构成。
第一模块包括材料的基本结构单元及特征、基本结构单元的结合及相关理论、材料结构中质点的有序
排列、材料结构中质点的无序排列、材料的表面与界面等内容；第二模块包括结合键与力学性能、晶
格掁动与热学性能、载流子与电磁学性能、电子与光学性能、表面与化学稳定性等内容；第三模块包
括与材料制备相关的热力学基础、扩散、相变、固相反应、烧结等内容。
本书可用作高等学校材料类专业本科生和研究生的教科书，也可以用作相关专业师生、科技工作者和
管理工作者的参考书。
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章节摘录

版权页：   插图：   ③形成共价键时，一对自旋相反的电子的电子云之间应尽可能达到最大程度的重叠
，重叠程度愈大，形成的键愈牢固。
但是，并不是电子云沿各个方向的重叠都能达到最大程度，因此，共价键是有方向性的。
共价键的这一特性，导致了非紧密堆积结构的形成。
这对性能，特别是密度和热膨胀系数有很大影响。
 紧密堆积的材料如金属和离子键陶瓷有较高的热膨胀系数，每个原子的热膨胀通过整个结构中相邻原
子的积累而成为整个物质的很大的热膨胀。
而共价键材料因单个原子热振动而产生的能量有一部分被结构中的空隙所吸收，因而其热膨胀系数较
低。
 共价键物质一般强度高且熔点也高。
但这些不是共价键的固有特性。
例如，许多有机材料结合键中都有共价键成分，然而，这些材料并没有高硬度或高熔点。
决定性的因素是键的强度和材料的结构特征。
 2.3.2 改性共价键理论 金属键是化学键的一种，主要在金属中存在。
在金属晶体中，自由电子作穿梭运动，它不专属于某个金属原子而为整个金属晶体所共有。
这些自由电子与全部金属原子相互作用，从而形成某种结合，这种作用称为金属键。
由于金属只有少数价电子能用于成键，金属在形成晶体时，倾向于构成极为紧密的结构，使每个原子
都有尽可能多的相邻原子，因此，金属晶体一般都具有高配位数和紧密堆积结构，只有这样，电子能
级才可以得到尽可能多的重叠。
 上述假设模型叫做金属的自由电子模型，称为改性共价键理论。
这一理论是1900年德鲁德等人为解释金属的导电、导热性能所提出的一种假设。
这一理论先后经过洛伦茨等人的改进和发展，对金属的许多重要性质都给予了一定的解释。
 由于价电子在金属中均匀地分布，又由于纯金属中的所有原子均是相同尺寸的，往往形成紧密堆积。
这种紧密堆积的结构均含有许多滑移面，在受机械负荷时能沿滑移面产生运动，因此金属一般具有很
高的延展性。
电子通过金属结构的自由运动，能使金属原子在电场的作用下具有很高的导电性并在热源下具有很高
的导热性。
 2.3.3 分子轨道理论 以上价键理论着眼于成键原子间最外层轨道中未成对电子在形成化学键时的贡献
，能成功地解释共价分子的空间构型，因而得到了广泛的应用。
 但如能考虑成键原子的内层电子在成键时的贡献，则更符合成键的实际情况。
1932年，美国和德国化学家提出了一种新的共价键理论——分子轨道理论，即MO法。
该理论注意了分子的整体性，因此较好地说明了多原子分子的结构。
目前，该理论在现代共价键理论中占有很重要的地位。
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