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What structure do the solids have? Can we predict it?
来 着 结构让我们来试着预测固体的结构

Consider inert elements (spheres). This could be anything with ( p ) y g
no directional bonding (noble gases, simple and noble metals) 
考虑没有直接成键的元素，例如惰性气体、贵金属等

Just put the spheres together in order to fill all space. This 
should have the lowest energy. 将它们尽量密集地堆放在一
起，这样它们将具有更低的能量（原因我们下一章阐述）

A simple cubic structure? 简立方？



Simple cubic 简立方p
• The simple cubic structure is a Bravais lattice.
• The Wigner‐Seitz cell is a cubeThe Wigner Seitz cell is a cube
• The basis is one atom. So there is one atom per unit cell.



Simple cubic
• We can also simply count the atoms we see in one unit cell. 
计算每个晶胞中的原子数目 n=1
B h k k f h i ll h• But we have to keep track of how many unit cells share 

these atoms.要注意同一个原子有多少个晶胞分享



A simple cubic structure is not a good idea for packing spheres (they occupy 
only 52% of the total volume).

Only two elements crystallise in the simple cubic structure (F and O).



惯用晶胞中的原子数n = ?





Close‐packed structures 紧密堆结构



Close‐packed structures 紧密堆结构
f d h 面心立方与密堆六方fcc and hcp 面心立方与密堆六方

















The unit cell of fcc structure

In the face‐centred cubic (fcc) 
structure 74% of the total volume 
is occupied (slightly better than 
bcc with 68%)



The unit cell of hcp structure







Close packed structures
‐metal

fcc: Cu,Ag,Au,Al,Ca,Pb,Pt
hcp: Be,Mg,Zn,Cd,Gd,Tb,Dy,Ho,Er,Tm 

hcp fcc































A4. 金刚石结构
卡利南钻石（Cullinan Diamond, the）是迄今
（2013年）发现的最大天然钻石原石，重
3,106克拉，相当于612.2公克，于1905年1月
26日发现于南非的卡利南矿场。英国国王爱
德华七世拥有时，将它切割为9大块及许多小
块，其中9大块分别命名为卡利南一～九世

皆为英国 室所收藏（Cullinan Ⅰ～Ⅸ），皆为英国王室所收藏。

卡利南一世：别名“大非洲之星”（Great Star of 卡利南 世 别名 大非洲
Africa, the），曾为世界最大的切割钻石，现仅次于
登基五十周年（Golden Jubilee Diamond, the）。装
饰在皇家权杖上，于伦敦塔展示。































MAPBI3

Perovskite solar cell



复杂合金结构























molecular crystals (molecules are not round, 
complicated structures)

ice Dry ice Sucrose crystal



X. Zeng and Y. Jiang 2D ice Nature (2020)

X. Zeng ice χ Nat. Commun. (2019)

X. Zeng ice formation PNAS (2017)

X. Zeng ice cage Sci. Adv. (2016)

Xiaocheng Zeng



Quasicrystal (准晶）

亦称为“准晶”或“拟晶”，是一种介于晶体和非晶体之间的固体。准晶体具有与
晶体相似的长程有序的原子排列；但是准晶体不具备晶体的平移对称性。根据晶体晶体相似的长程有序的原子排列；但是准晶体不具备晶体的平移对称性。根据晶体
局限定理（crystallographic restriction theorem），普通晶体只能具有二次、三次、四

次或六次旋转对称性，但是准晶的布拉格衍射图具有其他的对称性，例如五次对称
性或者更高的如六次以上的对称性。性或者更高的如六次以 的对称性

银铝合金准晶的原子模型



准晶的电子衍射图像



准晶体的结构在20世纪之前就已经被建筑师熟知，例如在伊朗伊斯法罕的清真寺，上
面瓷砖的图案就是按照准晶样式排列。
1961年，数学家王浩提出了用不同形状的拼图铺满平面的拼图问题。数学家们已经知

道，可以用单一形状的拼图拼满一个平面，例如任意形状的四边形或者正六边形，但
是当增加拼图单元的种类时，就能够构造出更多的拼满一个平面的方法。两年后，王
浩的学生 构造 系列 有 期性的拼图方法 之 铺满 面所需 的浩的学生Robert Berger构造了一系列不具有周期性的拼图方法。之后铺满平面所需要的
拼图种类越来越少，1976年Roger Penrose构造了一系列只需要两种拼图的方法，这种方
法拼出来的图案具有五次对称性。

清真寺瓷
砖图案砖

二维Penrose拼图：两种菱形









Linus Pauling





Roger Penrose
Nobel Prize winner, 2020



Amorphous or non‐crystal solid (非晶）

An amorphous solid is a solid in which there is no long‐range order or repeating 
pattern in the positions of its atoms or molecules. 



Liquid crystal (液晶）

1888年在匈牙利工作的奥地利植物学家
和化学家莱尼切尔( Friedrich Reinitzer)发和化学家莱尼切尔( Friedrich Reinitzer)发
现他所研究的一种胆固醇物质好像有2个
熔点：在145.5 C时融化为一种混浊的液
体，直到178.5C时液体中的混浊物不见体 到 时液体中的混浊物不见

了，出现一个完全透明的液相。他写信
给德国物理学家勒曼(Otto Lehmann)，勒
曼是一位晶体光学专家，1889年，勒曼

确定那种混浊的物质是一种新的物相，
并且将其命名为液晶。液晶的光学性质
强烈依赖于方向。80年后，法国理论物
理学家德让(Pieere‐Gilles de Gennes)发现

了液晶与超导体、磁性材料之间极好的
类似，他解释了为什么液晶中的分子是
有序排列的 他因此获得了 年诺贝有序排列的，他因此获得了1991年诺贝
尔物理奖。

液晶与颜料相混合，只要几伏的电压就
可以改变 个颜色 因此可以用来做显可以改变一个颜色，因此可以用来做显
示器。



金刚石 NaCl

CsCl 钙钛矿
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