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内容概要

　　结晶化学是一门专门讨论晶体的化学成分和结构与晶体本征性质之间关系的学科。
本教材采用图解加描述的方式展现晶体本征性质与晶体成分和结构的联系。
全书共分九章，第1章介绍晶体的概念，说明了晶体、准晶体和非晶态物质在结构上的异同；第2章从
晶体的几何形态入手，重点介绍点群和基本结晶学符号；第3章的重点是空间群和等效点系，这些知
识在建立晶体结构和解读各种分子谱图时十分重要；第4章介绍晶体结构的构成规律，并以实例介绍
晶体结构分析的基本内容和步骤；第5章讨论晶体的化学成分特点和晶体化学式；第6章从结构缺陷入
手介绍一些关于实际晶体结构的新认识，这些结构特征是形成功能材料一些性质的关键；第7章介绍
晶体在科学技术上有广泛应用的物理性质及其成因；第8章介绍了晶体的化学分类原则，并在该分类
体系下比较全面地介绍了在科学技术上得到应用的50种晶体的成分、结构、主要物理性质和应用现状
；第9章简要地介绍了结晶材料的计算机模拟技术，即计算材料学。
本书适于材料科学、应用化学、结构化学、固体物理学和理论化学等相关学科的研究生、本科生和研
究人员及教师使用，也可作为从事与晶质材料制备和性质改进有关人员的参考书。
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章节摘录

第2章 晶体的宏观对称 2.4 结晶符号2.4.1 晶体定向数学上，如果把一个晶体（几何多面体）置于一个坐
标体系中，则这个晶体（无论以单形或以聚形形式出现）上的每一个晶面和晶棱都可以用数学方程来
定量描述。
在发现X射线以前，尽管不知道每根晶轴的准确轴单位，人们就已经利用点群中对称要素的关系为每
个晶体建立了坐标体系。
发现X射线以后，晶体外表的晶面、晶棱和角顶与晶体内部结构中面网、行列和质点的一一对应关系
就一目了然了。
现在，融合了近代和现代知识的晶体坐标体系不仅将晶体的外部形态和内部结构有机地结合起来，而
且还是从成分和结构入手定量研究晶体物理性质的钥匙，尤其是对计算材料学。
（1）晶体坐标体系与晶轴选择原则晶体的坐标体系原则上是一个三轴坐标体系。
在X射线技术发明以前，对晶体的规则几何多面体形态，对称要素被用作晶轴。
由于32个点群的对称程度不同，其中对称要素的种类和数量差别很大，所以被用做坐标轴的对称要素
必将各不相同。
为不同晶系的晶体建立坐标系时，有一个选轴的总原则：①尽量以对称要素为晶轴，且要与晶体的对
称性一致；②轴角尽可能等于90°。
例如，点群3L44L36L29PC属立方晶系，当选彼此交角为90°的3个L4作X、y、Z轴，而对四方晶系的点
群L4 4L2 5PC，当选L4作Z轴，分别取与L4垂直、且彼此交角90°的两个L2作X、Y轴。
晶体的坐标体系建立后，晶体上各晶面、晶棱的空间方位就容易确定了。
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