
公式 1.1 离子结合能的相对值 

下公式用来确定物质 AB 中离子键结合的相对值： 

离子键结合(%) = �1 − 𝑒𝑒−
1
4(𝑋𝑋𝐴𝐴−𝑋𝑋𝐵𝐵)2� × 100% 

式中，𝑋𝑋𝐴𝐴、𝑋𝑋𝐵𝐵分别是化合物组成元素𝐴𝐴、𝐵𝐵的电负性数值。 

 

公式 1.2 离子的结合键能 

当计算离子结合能时，考虑离子的库仑力吸引力和排斥力相等的平衡，以及结

合能的计算式： 

𝐹𝐹库仑力 = −
𝑧𝑧1𝑧𝑧2𝑒𝑒2

4𝜋𝜋𝜀𝜀0𝑎𝑎2
 

式中，𝑎𝑎为离子间距（𝑎𝑎 = 𝑟𝑟+ + 𝑟𝑟−），𝑧𝑧1、𝑧𝑧2为正负离子形成离子时得失电子数； 

𝐹𝐹排斥力 = −
𝑛𝑛𝑛𝑛
𝑎𝑎𝑛𝑛+1

= −
𝑧𝑧1𝑧𝑧2𝑒𝑒2

4𝜋𝜋𝜀𝜀0𝑎𝑎2
= 𝐹𝐹库仑力 

式中，𝑛𝑛、𝑛𝑛是常数，𝑛𝑛通常取7~9，特别地𝑛𝑛𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁 = 9； 

𝐸𝐸0 =
𝑧𝑧1𝑧𝑧2𝑒𝑒2

4𝜋𝜋𝜀𝜀0𝑎𝑎
+
𝑛𝑛
𝑎𝑎𝑛𝑛

 

此式，即为离子的结合键能的计算公式。 

 

公式 2.1 四轴坐标系和三轴坐标系的转换 

三轴坐标系[𝐻𝐻𝐻𝐻𝐻𝐻]与四轴坐标系[ℎ𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘𝑘]之间的转换可以通过下面的公式： 

⎩
⎪⎪
⎨

⎪⎪
⎧ℎ =

2𝐻𝐻 − 𝐻𝐻
3

𝑘𝑘 =
2𝐻𝐻 − 𝐻𝐻

3

𝑘𝑘 = −
𝐻𝐻 + 𝐻𝐻

3
𝑘𝑘 = 𝐻𝐻

  

其中，四轴坐标系中的水平方向的𝑘𝑘满足ℎ + 𝑘𝑘 + 𝑘𝑘 = 0。 



公式 2.2 晶面间距 

晶面间距𝑑𝑑ℎ𝑘𝑘𝑁𝑁和晶面指数(ℎ𝑘𝑘𝑘𝑘)与点阵常数(𝑎𝑎, 𝑛𝑛, 𝑐𝑐)之间，满足： 

正交晶系[★掌握]（𝑎𝑎, 𝑛𝑛, 𝑐𝑐互不相等）： 

𝑑𝑑ℎ𝑘𝑘𝑁𝑁 =
1

�(ℎ𝑎𝑎)2 + (𝑘𝑘𝑛𝑛)2 + (𝑘𝑘𝑐𝑐)2
 

 

四方晶系[★掌握]（𝑎𝑎 = 𝑛𝑛 ≠ 𝑐𝑐）： 

𝑑𝑑ℎ𝑘𝑘𝑁𝑁 =
1

� 1
𝑎𝑎2 (ℎ2 + 𝑘𝑘2) + (𝑘𝑘𝑐𝑐)2

 

 

立方晶系[★]掌握（𝑎𝑎 = 𝑛𝑛 = 𝑐𝑐）： 

𝑑𝑑ℎ𝑘𝑘𝑁𝑁 =
𝑎𝑎

√ℎ2 + 𝑘𝑘2 + 𝑘𝑘2
 

 

六方晶系[ ! ]不要求： 

𝑑𝑑ℎ𝑘𝑘𝑁𝑁 =
1

�4
3 �
ℎ2 + ℎ𝑘𝑘 + 𝑘𝑘2

𝑎𝑎2 � + (𝑘𝑘𝑐𝑐)2
 

 

公式 2.3 晶带定律 

可以证明晶带轴[𝑢𝑢𝑢𝑢𝑢𝑢]和该晶带中任意晶面(ℎ𝑘𝑘𝑘𝑘)之间存在关系如下： 

𝑢𝑢ℎ + 𝑢𝑢𝑘𝑘 + 𝑢𝑢𝑘𝑘 = 0 

且两不平行的晶面(ℎ𝑘𝑘𝑘𝑘)、(ℎ′𝑘𝑘′𝑘𝑘′)，可以确定其唯一的晶带轴[𝑢𝑢𝑢𝑢𝑢𝑢]： 

[𝑢𝑢𝑢𝑢𝑢𝑢] = �
𝑢𝑢�⃗ �⃗�𝑢 𝑢𝑢��⃗
ℎ 𝑘𝑘 𝑘𝑘
ℎ′ 𝑘𝑘′ 𝑘𝑘′

� 

也就是说，晶带轴[𝑢𝑢𝑢𝑢𝑢𝑢]和任意晶面(ℎ𝑘𝑘𝑘𝑘)的矩阵是正交的。 



公式 2.4 三种典型晶体结构的参数 

三种典型晶体结构的参数 

晶体类型 最密排面 最密排方向 晶胞中的原子数 配位数𝐶𝐶𝐶𝐶 致密度𝐻𝐻 

𝐵𝐵𝐶𝐶𝐶𝐶 {110} [111] 2 8,(8+6) 0.68 
𝐹𝐹𝐶𝐶𝐶𝐶 {111} [110] 4 12 0.74 
𝐻𝐻𝐶𝐶𝐻𝐻 {0001} [112�0] 6 12 0.74 

 

公式 2.5 三种典型晶体结构的点阵常数 

晶胞的棱边长度𝑎𝑎、𝑛𝑛、𝑐𝑐称之为点阵常数。若其中的原子为半径𝑟𝑟的刚性小球，

则： 

BCC 体心立方（𝑎𝑎 = 𝑛𝑛 = 𝑐𝑐）： 

 

𝑎𝑎 =
4√3

3
𝑟𝑟 

FCC 面心立方（𝑎𝑎 = 𝑛𝑛 = 𝑐𝑐）： 

 

𝑎𝑎 = 2√2𝑟𝑟 

HCP 密排六方（𝑎𝑎 = 𝑛𝑛 ≠ 𝑐𝑐）： 

 

𝑎𝑎 = 2𝑟𝑟 

 

  



公式 2.6 三种典型晶体结构的间隙 

位于 6 个原子所组成的八面体之间的间隙称之为八面体间隙； 

位于 4 个原子所组成的四面体之间的间隙称之为四面体间隙。 

BCC 体心立方（𝒂𝒂 = 𝒃𝒃 = 𝒄𝒄）： 

四面体间隙，由对称性，间隙中心位于 1,2,3,4 组成的平面上，x 轴 1/2 处，y 轴

1/4 处，因此一共有 12 个这样的间隙。  

 

间隙中心距 4 号原子中心的距离为： 

 

八面体间隙，八面体顶点上的六个原子分别是体心位置的两个原子和顶点上的

四个原子，间隙中心位于上面的面心处。因此一共有 6 个这样的间隙。 

 

找距离最近的原子距间距中心的距离。
9，10 号原子距离间隙中心最近。 

 

 



FCC 面心立方（𝒂𝒂 = 𝒃𝒃 = 𝒄𝒄）： 

HCP 密排六方（𝒂𝒂 = 𝒃𝒃 ≠ 𝒄𝒄）： 

由于 HCP 与 FCC 配位数致密度均相同，因此间隙大小相同，但间隙个数不同，

则有： 

 

 

公式 2.7 鲍林方法（确定离子半径） 

对于相同电子层的单价离子而言，离子半径为： 

𝑅𝑅 =
𝐶𝐶𝑛𝑛

𝑍𝑍 − 𝜎𝜎
 

式中，𝑅𝑅为单价离子的半径；𝐶𝐶𝑛𝑛是主量子数决定的一个常数；Z 是原子序数；𝜎𝜎

是屏蔽常数。𝑍𝑍 − 𝜎𝜎称之为有效电荷。 



对于不同电子层的多价离子而言，离子半径为： 

𝑅𝑅𝑤𝑤 = 𝑅𝑅 ∙ 𝑊𝑊− 2
𝑛𝑛−1 

式中，R 为这个离子处于单价离子时的半径，𝑊𝑊是离子的价数；𝑛𝑛是波恩指数。 

 

公式 2.8 鲍林三规则（确定离子结构的经验规则） 

鲍林第一规则：负离子配位多面体规则 

在正离子周围形成一负离子配位多面体，正负离子之间的距离取决于离子半径

之和，而配位数取决于正负离子半径之比。 

鲍林第二规则：电价规则（valence rule） 

每个正离子所给出的价电子数等于负离子得到的价电子数。设𝑆𝑆为正负离子间的

静电键强度，则有： 

𝑆𝑆 =
𝑍𝑍+

𝐶𝐶𝐶𝐶+  ;     
𝑍𝑍+

𝐶𝐶𝐶𝐶+ =
𝑍𝑍−

𝐶𝐶𝐶𝐶− 

其中𝑍𝑍+是价电子数，𝐶𝐶𝐶𝐶+是阳离子配位数。 

鲍林第三规则：配位多面体连接规则 

配位多面体趋向于共顶连接，而不是共棱和共面连接。 

鲍林第四规则【了解】：不同种类正离子配位多面体间连接规则 

在含有两种以上正离子的晶体中，电价高、配位数低的正离子配位多面体之间，

趋向互不结合。 

鲍林第五规则【了解】：节约规则 

在同一晶体中，同种正离子和负离子的结合方式趋于一致。 

 

 



鲍林规则即为分析离子晶体结构的方法 ： 

（1） 确定阴离子的堆积方式，明确阴离子的位置（坐标）和四、八面体空隙

的位置。 

（2） 根据𝑟𝑟+
𝑟𝑟−
的值确定阳离子的配位数。 

（3） 单位晶胞的分子数 

（4） 阳离子在四、八面体空隙中的填充情况。 

（5） 配位多面体之间的关系 

 

公式 4.1 晶体平衡时的点缺陷密度 

形成缺陷时，会使得晶体的结构发生变化，并且使得混乱程度增加，由： 

∆𝐴𝐴 = ∆𝑈𝑈 − 𝑇𝑇∆𝑆𝑆 

可知，此时内能𝑈𝑈增加，且熵𝑆𝑆也增加。定义由点缺陷引起的晶体内能变化∆𝑈𝑈： 

∆𝑈𝑈 = 𝑛𝑛𝑢𝑢 

这就是点缺陷形成能，其中𝑛𝑛为点缺陷的数量，𝑢𝑢为平均点缺陷形成所需的能。 

显然当𝜕𝜕∆𝐴𝐴
𝜕𝜕𝑛𝑛

= 0时，点缺陷的数量达到了平衡点，此时定义这种类型的点缺陷的

平衡浓度公式如下： 

𝐶𝐶某类型点缺陷浓度 =
𝑛𝑛某类型点缺陷数目

𝑛𝑛晶体所有原子数目
= 𝐴𝐴𝑒𝑒

−𝑢𝑢
𝑘𝑘𝑘𝑘  

其中，𝐴𝐴是材料常数，通常𝐴𝐴 = 1； 

其中，𝑘𝑘是玻尔兹曼常数，并且𝑘𝑘 = 1.38 × 10−23J/K（注：eV = 1J
𝑒𝑒
，𝑒𝑒是元电荷）； 

其中，𝑇𝑇是晶体此时温度，并且是开尔文温度； 

其中，𝑢𝑢是这种类型点缺陷，形成一个所需要的平均能量。 

 

  



公式 4.2 柏氏矢量的表示方法 

柏氏矢量常写作： 

𝑛𝑛�⃗ = 𝑥𝑥�⃗�𝑎 + 𝑦𝑦𝑛𝑛�⃗ + 𝑧𝑧𝑐𝑐 

对于立方晶体，因为基向量两两垂直且均为单位向量，由𝑎𝑎 = 𝑛𝑛 = 𝑐𝑐有： 

𝑛𝑛�⃗ =
𝑎𝑎
𝑛𝑛

[𝑢𝑢𝑢𝑢𝑢𝑢] 

其中[𝑢𝑢𝑢𝑢𝑢𝑢]是晶向指数，必须均为整数。 

表示柏氏矢量的模，与一般的广义基向量空间下坐标向量一致，特别地，对于

立方晶系有： 

�𝑛𝑛�⃗ � =
𝑎𝑎
𝑛𝑛
�𝑢𝑢2 + 𝑢𝑢2 + 𝑢𝑢2 

 

公式 4.3 柏氏矢量判断位错类型的方法 

位错的滑移特征： 

类型 柏氏矢量 
位错线 
运动方向 

晶体滑移方向 切应力方向 滑移面个数 

刃型 垂直于位错线 

垂直于 

位错线本身 
与𝑛𝑛�⃗矢量 

方向一致 

与𝑛𝑛�⃗矢量 

方向一致 

唯一 

螺型 平行于位错线 多个 

混合 
与位错线 

有一定角度 
[−] 

 

公式 4.4 柏氏矢量的方向 

 



公式 4.5 位错线的应变能 

定义晶体中位错的数量用位错密度𝜌𝜌表示，它的含义是单位晶体中所包含位错线

总长度，即： 

𝜌𝜌 =
𝑆𝑆
𝑉𝑉

 (m m3⁄ ) 

式中，𝑉𝑉为晶体的体积；𝑆𝑆为该晶体中位错线的总长度。 

𝜌𝜌的单位是m m3⁄ ，也可以化简为1 m2⁄ ，此时位错密度可以理解为穿越单位截

面积的位错线的数目，也就是说： 

𝜌𝜌 =
𝑛𝑛
𝐴𝐴

 (1 m2⁄ ) 

式中，𝐴𝐴为截面积；𝑛𝑛为穿过面积𝐴𝐴的位错线的数目。 

定义某种材料的材料常数𝐺𝐺、𝑛𝑛、𝜈𝜈，则单位长度的位错的应变能𝑈𝑈可以定义为： 

𝑈𝑈𝐸𝐸 = 𝛼𝛼𝐺𝐺𝑛𝑛2 (J m⁄ ) 

式中，𝛼𝛼成为位错系数（0.5 ≤ 𝛼𝛼 ≤ 1），存在下面的要求： 

螺型位错 混合位错 刃型位错 

𝛼𝛼 =
1

4𝜋𝜋
ln
𝑟𝑟1
𝑟𝑟0
≅ 0.5 0.5 < 𝛼𝛼 < 1 𝛼𝛼 =

1
4𝜋𝜋(1 − 𝜈𝜈)

ln
𝑟𝑟1
𝑟𝑟0
≅ 1 

式中，𝑟𝑟0为位错心部半径，𝑟𝑟1可以看做位错在晶体中的影响范围 
发现，位错能量与柏氏矢量大小的平方成正比，这说明伯氏矢量在位错应变能

的影响中处于重要地位。 

注：严重变形的金属中𝛼𝛼 ≅ 1011 m cm3⁄ 。 

注：G 是切变模量，𝜈𝜈是泊松比，𝑛𝑛是柏氏矢量值 

公式 4.6 保持位错线弯曲所需的切应力 

保持位错线弯曲所需的切应力和半径成反比，也就

是说，曲线越弯，所需的力越大： 

𝜏𝜏 =
𝐺𝐺𝑛𝑛
2𝑅𝑅

 



公式 4.7 判断位错的简单情况 

如图所示，𝜋𝜋为晶体中的滑移面，虚线为位错线，阴影部分为已滑移区。 

 

(1) 试分析各图中的位错类型； 

刃位错；螺位错；混合位错；混合位错；混合位错 

(2) 标出位错线的运动方向； 

位错线的运动始终垂直于位错线 

(3) 在外加切应力作用下，当位错线扫过整个滑移面时，晶体会在什么方向上发

生多大的塑性变形？ 

会发生大小为伯氏矢量的模，方向平行于伯氏矢量的塑性变形 

公式 4.8 位错合成与分解的条件 

几何条件：∑𝑛𝑛�⃗前 = ∑𝑛𝑛�⃗后 

即，在反应前后位错在三维分析的分矢量之和必须一致； 

能量条件：∑ �𝑛𝑛�⃗前�
2

> ∑ �𝑛𝑛�⃗后�
2
 

即，反应后的能量，要比反应前的能量低才能自然发生。 



公式 4.9 中位错间距 D 

其中𝑛𝑛 = �𝑛𝑛�⃗ �，也即是柏氏矢量的值： 

𝐷𝐷 =
𝑛𝑛

2 sin𝜃𝜃2
 

当𝜃𝜃很小时，由lim
𝜃𝜃→0

sin 𝜃𝜃
2

= lim
𝜃𝜃→0

𝜃𝜃
2
，有： 

𝐷𝐷 =
𝑛𝑛
𝜃𝜃

 

 

公式 4.10 小角度晶界能 

𝛾𝛾𝐺𝐺 = 𝛾𝛾0𝜃𝜃 ∙ (𝐵𝐵 − ln𝜃𝜃) 

式中，𝛾𝛾0 = 𝐺𝐺𝐺𝐺
4𝜋𝜋(1−𝜈𝜈)

是材料常数，其中 G 是切边模量，𝜈𝜈是泊松比； 

式中，B 是积分常数，取决于位错中心的错排能。 

公式 4.10 大角度晶界能 

大角度晶界能与材料的结合键的强弱有关，其𝛾𝛾𝐺𝐺与材料的弹性模量𝐸𝐸有比较好

的正相关关系，也就是弹性模量𝐸𝐸越大，大角度晶界能𝛾𝛾𝐺𝐺越大： 

 Sn Au Cu Ni Fe 
大角度晶界能 / 𝐉𝐉 ∙ 𝐦𝐦−𝟐𝟐 0.16 0.36 0.60 0.69 0.78 
弹性模量         / 𝑮𝑮𝑮𝑮𝒂𝒂 40 77 115 193 196 

 



公式 4.11 材料的表面能 

材料的表面能𝛾𝛾𝑆𝑆大约是其晶能𝛾𝛾𝐺𝐺的 3 倍；与材料的弹性模量𝐸𝐸以及柏氏矢量值𝑛𝑛

有关： 

𝛾𝛾𝑆𝑆 = 3𝛾𝛾𝐺𝐺 

𝛾𝛾𝑆𝑆 ≅ 0.05𝐸𝐸𝑛𝑛 

𝛾𝛾𝑆𝑆和不饱和键有关：不饱和键越多，材料表面能𝛾𝛾𝑆𝑆越大也就是说： 

① 材料表面的原子排列致密度越大，越饱和，𝛾𝛾𝑆𝑆越小； 

② 材料表面的曲率半径𝑅𝑅越大，越接近直线，越饱和，𝛾𝛾𝑆𝑆越小。 

公式 4.12 两相接触时的润湿与不润湿 

设𝛼𝛼相为多数相，𝛽𝛽相为少数相。𝛽𝛽相会倾向于分布在特别是𝛼𝛼相的三个晶界交汇

的点，以降低总体的相界面能𝛾𝛾𝛼𝛼 𝛽𝛽⁄ 。记交汇点的接触角为𝜃𝜃，𝛼𝛼相的界面能𝛾𝛾𝛼𝛼 𝛼𝛼⁄ ，

𝛼𝛼、𝛽𝛽相的相界面能𝛾𝛾𝛼𝛼 𝛽𝛽⁄ 存在如下关系： 

𝛾𝛾𝛼𝛼 𝛼𝛼⁄ = 2 ∙ 𝛾𝛾𝛼𝛼 𝛽𝛽⁄ ∙ cos
𝜃𝜃
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当𝜃𝜃 = 0时，沿着𝛼𝛼相晶界分布此时的力学性能最不好，应当避免。 

 

 

 



公式 4.13 弹性畸变能 

当溶质原子溶解进入晶格之后所引起的弹性畸变能，若溶剂原子是半径为𝑟𝑟𝐴𝐴的

刚性小球，溶质原子是半径为𝑟𝑟𝐵𝐵的刚性小球： 

𝜀𝜀′�弹性畸变能� = 8𝜋𝜋𝐺𝐺𝑟𝑟𝐵𝐵3 �
𝑟𝑟𝐴𝐴 − 𝑟𝑟𝐵𝐵
𝑟𝑟𝐴𝐴

�
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