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[bookmark: _Toc300859089][bookmark: _Toc735832162][bookmark: _GoBack]考点一、直角坐标系晶胞






[bookmark: _Toc1362203785]．（2025四川，12）的四方晶胞(晶胞参数，省略中的氧，只标出)和的立方晶胞如图所示，为阿伏加德罗常数的值。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
下列说法错误的是



A．晶胞中1位的分数坐标为
B．……
C．……
D．……



【解析】A．根据图示，晶胞中1位位于晶胞的棱角，其分数坐标为，故A正确。





[bookmark: _Toc235853828][image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]．（2025江西，14）晶格中的O被去除，产生一个氧空位()，相对原点的分数坐标为，则图中的分数坐标分别为


A．	B．


C．	D．
【答案】D
【解析】







【详解】由晶胞结构可知，相对原点的分数坐标为，则坐标原点为[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]，位于面心，位于底面面心的分数坐标为，位于侧面面心的分数坐标为，故选D。
[bookmark: _Toc1887958481][image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]．（2024江西，12）NbO的立方晶胞如图，晶胞参数为anm，P的分数坐标为(0，0，0)，阿伏加德罗常数的值M为NA，下列说法正确的是
A．
B．
C．

D．M的分数坐标为



【解析】D．P的分数坐标为（0，0，0），M位于正方体的面心，M的分数坐标为（，，），故D正确。
[bookmark: _Toc1847305742]．（2025烟台德州二模，16）锰及其化合物在生产生活中应用广泛。回答下列问题：

（3）锰的某种氧化物具有一定催化效果，其晶胞结构如图中A所示(Mn和O原子省略)，晶胞棱长为apm。A可看作是由ⅰ、ⅱ两种基本单元交替排列而成；ⅱ中单元内的锰和氧均位于体对角线上离顶点处。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！ WDWN0i2xCwpN+fUPil0Ivg==]

①晶胞A中，距离m原子最近的O原子分数坐标为___________；ⅰ、ⅱ单元中Mn的配位数之比为___________。

②该氧化物的晶体密度为___________(列出计算式)。
【答案】



（3）    ①.     ②.     ③. 
【解析】














①在单元中， 原子与4个  原子配位，因此配位数为4；在单元中， 原子与3个原子配位，因此配位数为3，所以  的配位数之比为。原子位于体对角线上离顶点处，因此其坐标为 。这是因为体对角线的长度为 ，离顶点  处的坐标为 。










②把和摆为的样子，锰原子位于晶胞的8个顶点和6个面心，以及4个的内部各个，4个的内部各4个，所以一个中含有锰原子为：，氧原子均在晶胞内部，故氧原子为：，所以其氧化物的化学式为：。该氧化物的晶体密度为：。
[bookmark: _Toc1496521115]——
[bookmark: _Toc701906141]．（2025济宁一模，16）氮及其化合物具有较大应用价值，回答下列问题：

（3）某种由NH3作为配体形成的新型储氢材料的晶胞结构如图，其中NH3为正八面体的顶点，H为正四面体的顶点，若以晶胞参数为单位长度建立的坐标系可以表示晶胞中各原子的位置，称作原子分数坐标，则Q的原子分数坐标为_______；若晶胞参数为anm，阿伏加德罗常数的值为，则该晶体的密度为_______g/cm3。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
【答案】


（3）    ①.     ②. 
【解析】
【小问3详解】






若以晶胞参数为单位长度建立的坐标系可以表示晶胞中各原子的位置，称作原子分数坐标，根据晶胞结构可知Q的原子分数坐标为；NH3为正八面体的顶点，H为正四面体的顶点，由晶胞结构可知，的个数为8，Fe(NH3)6的个数为=4，若晶胞参数为anm，阿伏加德罗常数的值为，则该晶体的密度为g/cm3= g/cm3。
[bookmark: _Toc808838816]．（2025威海三模，16）铜及其化合物在生产、生活和科研领域应用广泛。回答下列问题：







（3）化合物X由和O三种元素组成，它是第一个被发现的氧化物超导体，其晶胞结构如图所示，晶胞棱边夹角均为。晶胞中每个原子处于最近的若干个O原子构成的空间结构的中心，则这若干个O原子构成的空间构型为___________。化合物X的化学式为___________；A点原子的分数坐标为___________；若阿伏加德罗常数的值为，则晶胞密度___________(用含a、的代数式表示)。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
【答案】



（3）    ①. 正八面体形    ②.     ③. ()    ④. 
【解析】


















如图所示，晶胞棱边夹角均为，铜原子位于体心，O原子位于晶胞内、棱上和侧面面心，晶胞中每个原子处于最近的6个O原子构成的正八面体空间结构的中心；由晶胞图可知，原子位于顶点和体心，个数为，La原子位于体内和棱上，个数为，氧原子位于晶胞内、棱上和侧面面心，个数为，则La、Cu、O原子的原子个数比为4∶2∶8=2∶1∶4，则化合物X的化学式为；A原子位于晶胞的体内，从俯视图可知，x和y的坐标均为，从侧视图可知，z的坐标为，A点原子的分数坐标为()；由晶胞图可知，原子位于顶点和体心，个数为，La原子位于体内和棱上，个数为，O原子位于晶胞内、棱上和侧面面心，个数为，则晶胞的质量，晶胞的体积，则由可得，晶胞密度。
[bookmark: _Toc582495002]．（2024济宁二模，16）卤族元素的化合物在科研和生产中有着重要的作用。请回答下列问题：





（3）在极高压强下，氯化钠可以和氯气化合生成。是立方系晶胞，结构如图所示，其中两个氯原子的坐标为、，晶体的化学式为______；与Na距离最近的且相等的Cl有______个；在晶体中键长为0.20nm，晶胞棱长为______nm（保留2位有效数字）。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
【答案】

（3）    ①.     ②. 12    ③. 0.67
【解析】





由晶胞结构可知，晶胞中位于顶点的钠原子个数为8×=1，位于面上和体心的氯原子个数为12×+1=7，则晶体的化学式为NaCl7；晶胞中位于顶点的钠原子与位于面上的氯原子距离最近，则与钠原子距离最近的且相等的氯原子有12个；由两个氯原子的坐标为、可知，晶胞棱长为0.20nm×≈0.67，故答案为：NaCl7；12；0.67。
[bookmark: _Toc1763035588]．（2025菏泽一模，16）钴和锂在电池材料、超级合金等高科技领域中发挥着关键作用。回答下列问题：
(3)CoO2的四方晶胞及其在xy平面的投影如图所示，晶胞棱边夹角均为90°。A、B点原子的分数坐标分别为(0，0，0)、(0.31，0.31，0)，则C点原子的分数坐标为           。则该晶体密度ρ=           g/cm3(用含NA的代数式表示)。
[image: @@@a4ef15b4-93b5-4b95-adf5-c00aa9c6a85f]
【答案】

(3)     (0.69, 0.69, 1)     
【详解】



（3）C点原子的分数坐标：根据四方晶胞的对称性，C点原子的坐标应为(1 - 0.31， 1 - 0.31， 1)，即(0.69， 0.69，1)。晶体密度计算：四方晶胞的体积为，每个晶胞中含有2个CoO2单元（每个晶胞中），因此密度ρ =  g/cm3。
[bookmark: _Toc359766210]．（2025泰安一模，16）




(4)已知以晶胞参数为单位长度建立的坐标系可以表示晶胞中原子的位置，称作原子分数坐标。铁的一种立方晶系晶体结构中，每个晶胞平均含有2个Fe，Fe原子分数坐标为和。已知该晶体中距离最近的Fe原子核之间的距离为a pm，阿伏加德罗常数是，则晶体的密度为      。
【答案】

(4)
【详解】







（4）每个晶胞平均含有2个Fe，Fe原子分数坐标为和，则晶胞中铁原子分别位于8个顶点和体心，晶胞的质量为g，已知该晶体中距离最近的Fe原子核之间的距离为a pm，则晶胞的体对角线为2a pm，则晶胞的边长为，体积为，则晶体的密度为。
[bookmark: _Toc1424225165]．（2024日照二模，16）过渡金属不但能够与非金属元素形成化合物，还能与其他金属元素形成金属互化物。回答下列问题：
（3）锰和镓形成的金属互化物立方晶胞如图所示。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
①若将晶胞中体心的Ga原子作为晶胞的一个顶点，则距该Ga原子最近的Ga原子在新晶胞中位置为
___________(填标号)。
A．面心                    B．体心                    C．顶点                    D．棱心




②晶胞中，相邻Mn原子构成的正四面体空隙完全由镍原子填充，可用于制备碳基金属催化剂。1号Mn原子坐标参数为，则填充在1、2、3、4号Mn构成的四面体空隙中心的镍原子的坐标参数为___________；晶胞参数为a nm，则填充镍后的晶胞的密度___________(用含、a的代数式表示)。
【答案】


（3）    ①. A    ②.     ③. 
【解析】
【小问1详解】
锰元素是第25号元素，位于周期表的第四周期ⅦB，属于d区元素，基态锰原子的价电子轨道表示式为[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]；
【小问2详解】
①二茂铁熔点低于铁的原因为：二茂铁属于分子晶体，铁属于金属晶体，铁晶体中金属健强度大于二茂铁晶体中分子间作用力；

②在C5H5-中的每个碳原子上都有一个未参与σ键的电子，这些电子占据与环的平面垂直的p轨道上，5个碳原子的5个p轨道肩并肩，外加得到一个电子重叠形成大π键，其大π键可表示为；





③的价电子排布式是3d6，与两个离子形成配位键后，使的3d、4s、4p能级中共具有18电子的稳定结构，则3d、4s、4p能级均填满电子，所以提供了12个电子，即6对电子对，所以配位键的数目为6个；
【小问3详解】
①当将晶胞中体心的Ga原子作为晶胞的一个顶点时，整个晶胞中原子的坐标均移动1/2个单位，距该Ga原子最近的Ga原子在新晶胞中位置为面的中心，即面心的位置； 







②1号Mn原子坐标参数为，则原点为左下靠后的Mn原子，则填充在1、2、3、4号Mn构成的四面体空隙中心的镍原子的坐标参数为；填充镍后的晶胞中Ni的个数为：8个，Mn的个数为：8×1/8+6×1/2=4个，Ga的个数为：12×1/4+1=4个，晶胞的密度=。
[bookmark: _Toc1099618693]．（2024泰安三模，17）

（6）的立方晶胞可看作4个如图1所示的结构单元移至图2的相应位置。图1中M点在晶胞中的位置为面心或_______；若M点在面心位置，则其原子坐标参数为________。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
【答案】




（6）    ①．棱心或体心    ②．或，或
【解析】





晶胞为对称结构，则图1中点在晶胞中的位置为面心或棱心或体心；若点在面心位置，则其原子坐标参数为或或。
[bookmark: _Toc47107169]．（2025日照一模，16）碱土金属元素在生产、生活和科研中应用广泛。回答下列问题：
(3)某碱土金属防锈颜料的晶胞结构如图所示，晶胞参数为apm，A点的原子分数坐标为(0，0，0)，B点原子分数坐标为           ，相邻[image: @@@7e00c5bc-c1da-47ec-b9fb-a74fa820239e]之间的最短距离为           pm。该晶胞沿体对角线方向的投影图为           (填标号)。
[image: @@@b456158f-4f40-4610-95fd-cfd4604b00ce]
A．[image: @@@234bc97f-0d56-4a93-be7f-b03cdeb29bb0]        B．[image: @@@a0c68742-2c60-4104-b173-9868e4c4be06]       C．[image: @@@ea302019-412a-4e17-b85d-31695148c230]        D．[image: @@@3464565d-7e47-4e02-9257-60830cb5da71]
【答案】


(3)               A
【详解】


结合晶胞结构，A点的原子分数坐标为(0，0，0)，B点原子分数坐标为；相邻[image: @@@f5b34b16-ba1a-489e-a4bd-e8b7b13213ed]之间的最短距离等于面对角线的一半，即为：pm；该晶胞沿体对角线方向的投影，对角线上的黑球投影为体心，其余黑球投影为正六边形的顶点，灰球投影到六边形的对角线的四等分点，则投影图为A。
[bookmark: _Toc1456207287]．（2025潍坊二模，8）某晶体结构如图所示，下列说法错误的是
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
A．
B．


C．标号为“1”的的原子分数坐标为
D．
【解析】
【详解】




C．由题干晶胞示意图可知，标号为“1”的Y的原子在x轴方向的原点，位于y轴方向棱的处，位于z轴方向棱的处，则其分数坐标为(0，，)，C正确。



[bookmark: _Toc1752231397]．（2025聊城三模，6）铜的一种化合物的晶胞如图所示，晶胞的边长为，为阿伏加德罗常数的值，铜原子b的分数坐标为，下列说法错误的是
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]

A．铜原子a的分数坐标为
B．
C．
D．
【解析】


【详解】A．铜原子b的分数坐标为，根据分数坐标定义，晶胞中对称位置的原子坐标应满足各分量互补（1-坐标值），则a的坐标为，故A正确。
[bookmark: _Toc1309838068]．（2024临沂一模，16）



（3）黄铜矿晶胞结构如图所示(晶胞参数a≠c，α=β=γ=90°，与单个Fe键合的S有______个。以晶胞参数为单位长度建立的坐标系可以表示晶胞中各原子的位置，称为原子的分数坐标，如原子1的分数坐标为(，，)，则原子2的分数坐标为_______；若NA为阿伏加德罗常数的值，则晶胞密度ρ=______g•cm-3。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]




【答案】（3）    ①. 4    ②. (，，)    ③. 









【解析】观察晶胞可知，与单个Fe键合的S有4个，原子1的分数坐标为(，，)，则原子2的分数坐标为(，，)。晶胞中Cu的个数为，晶胞中Fe的个数为，晶胞中S的个数为8个。故晶胞密度。
[bookmark: _Toc593543479]．（2024潍坊二模，16）氮族元素可以形成多种多样的化合物，回答下列问题：






（5）砷与金属钠、铁、铜可形成一种绝缘体材料，其晶胞结构图钠原子沿z轴投影如图所示，已知m原子的分数坐标为，晶胞参数为，。铜周围距离最近的砷原子的个数是______，n原子的分数坐标是______，若阿伏加德罗常数值为，该晶体密度是______（用含的代数式表示）。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]


【答案】（5）    ①. 4    ②.     ③. ．
【解析】




以上顶面中心的Cu为例，与其距离最近的砷原子位于其下方的两个和上方晶胞底部的两个，因此铜周围距离最近的砷原子的个数为4。已知m原子的坐标为(0.75，0.25，0.20)，N原子位于晶胞上方靠前的位置，坐标为(0.75，0.75，0.8)。该晶胞中含有Cu个数为=4，Fe个数为=4，As个数为8，Na个数为8，则其密度为g/cm3=g/cm3。
[bookmark: _Toc623711238]．（2025日照三模，16）C、Fe、N、Li及其化合物在生产生活中有重要作用。

（5）某种离子型铁氧化物的晶胞结构如下图所示，它由A、B两种正方体单元构成，且两种正方体单元中氧离子的空间位置相同。通过Li+嵌入或脱嵌晶胞的棱心和体心，可将该晶体设计为某锂电池的正极材料(m、n为正整数)。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]

已知：。
①B1中M原子分数坐标为(0，0，0)，则A3中Q原子分数坐标为___________。
②若该锂电池正极材料中n(Fe2+)：n(Fe3+)=5：7，则Li+的脱嵌率为___________。
【答案】



（5）    ①. (，，)    ②. 50%
【解析】







①B1中M原子分数坐标为(0，0，0)，A、B单元的边长为1，Q在A3的体对角线的处，其在晶胞中x、y、z轴上投影坐标分别为、、，因此Q原子分数坐标应为(，，)；






②由A、B两种正方体单元可知，离子型铁的氧化物晶胞中，顶点、面心和体内的Fe2+个数为：4×(4×+4×+1)=8，位于体内的Fe3+个数为：4×4 =16，Fe2+和Fe3+的总数为8+16=24，位于体内的氧离子个数为：4×8 = 32；嵌入或脱嵌在晶胞的棱心和体心的Li+，最大值为：12×+1=4。若该正极材料中n(Fe2+)：n(Fe3+)=5：7，则其中含有Fe2+个数为：，Fe3+的数目为：，设晶胞中含y个Li+，由化合物中各元素化合价代数和为零可知，10×2＋14×3+y=32×2，解得y =2，则1个晶胞中脱嵌出2个Li+，含有2个Li+，故Li+的脱嵌率为。
[bookmark: _Toc847096059]

[bookmark: _Toc1920307308]考点二、六方晶胞
[bookmark: _Toc1474367650]．（2025日照二模，16）第VA族元素及其化合物在生产、生活和科研中应用广泛。回答下列问题：
（4）氮化锂具有高离子电导率可用作固体电解质，其晶体结构如图所示。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
①氮化锂晶胞中有_______种不同化学环境的 Li+，N3-的配位数为(晶胞参数apm、apm、高bpm，b＞2a)_______。
②若A点[image: ]原子分数坐标为(0，0，0)，则B点的坐标为_______；晶胞参数为a pm、apm、bpm，NA为阿伏加德罗常数，则晶体的密度为_______g·cm-3。



【答案】（4）    ①. 2    ②. 6    ③. (，，0)    ④. 
【解析】
①由晶胞结构可知，氮化锂晶胞中位于棱上和面上的锂离子的化学环境不同，共有2种；由[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]可知，离氮离子距离最近的锂离子个数为6，即氮离子的配位数为6，故答案为：2；6；











②位于顶点的A点的原子分数坐标为(0，0，0)，则晶胞的边长为1，位于面对角线上的B点的原子分数坐标为(，，0)；由晶胞结构可知，晶胞中位于顶点的氮离子个数为8×=1，位于棱上和面上的锂离子个数为4×+4×=3，设晶体的密度为dg/cm3，由晶胞的质量公式可得：=(10—10a××10—10a×10—10b)d，解得d=，故答案为：(，，0)；。
[bookmark: _Toc2030774464][image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！ WDWN0i2xCwpN+fUPil0Ivg==]．（2025烟台德州东营一模，16）氮元素被称为“生命元素”，不仅是蛋白质的重要组成元素，还在医药、化工、农业生产等领域应用广泛。回答下列问题：
（4）某含氮催化剂的六方晶胞如图，晶胞参数为a=b≠c，α=β=90°，γ=120°。其化学式为___________；若A点原子的分数坐标为(1，0，0)，则B点原子的分数坐标为___________；1个N原子周围距离相等且最近的Li原子数目为___________。 
【答案】



（4）    ①. Li2CoN    ②. (，，)    ③. 12
【解析】


根据均摊法可知，晶胞中含有2个Li，个Co，个N，故化学式为Li2CoN；



若A点原子的分数坐标为(1，0，0)， B点在对角线的三分之二处，根据坐标可知，则B点原子的分数坐标为(，，)；
以钝角顶点的N原子为研究对象，其周围最近的2个Li原子位于晶胞内部，钝角顶点的N原子被6个晶胞共用，故1个N原子周围距离相等且最近的Li原子数目为12。
[bookmark: _Toc1268814677]——







[bookmark: _Toc455661629]．（2025河北，11）是一种具有优异磁性能的稀土永磁材料，在航空航天等领域中获得重要应用。的六方晶胞示意图如下，晶胞参数、，M、N原子的分数坐标分别为、。设是阿伏加德罗常数的值。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
下列说法错误的是

A．……	B．体心原子的分数坐标为
C．……	D．……

【解析】体心原子位于晶跑的中心，其分数坐标为，B正确；
[bookmark: _Toc378313401]．（2024威海二模，16）金属镍及其化合物在工业、科研等领域应用广泛。回答下列问题：

（4）以晶胞参数为单位长度建立的坐标系可以表示晶胞中各原子的位置，称作原子的分数坐标。NiAs晶体结构如图甲所示，其晶胞俯视图如图乙所示。A点原子的分数坐标为，则B点原子的分数坐标为___________，A、B两点间距离为___________pm。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
【答案】




（4）    ①. (,,)    ②. 
【解析】










A、B在底面的投影分别在底面菱形分成的两个正三角形中心，A点原子的分数坐标为(,,)，根据对称性，A到下底面距离和B到上底面距离相等，故B点原子的分数坐标为(,,)，底面菱形边长为a pm，较长对角线长为a pm，AB水平方向距离为a pm，AB竖直距离为晶胞高度一半，为 pm，根据勾股定理，A、B两点间距离为pm。
[bookmark: _Toc1761735487]．（2024淄博一模，16）
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]







Y属于六方晶系，晶胞参数为，，，如点原子的分数坐标为，则点原子的分数坐标为______。

【答案】





【解析】点在三角形中心，则原子的分数坐标为；六方最密堆积配位数为12，故1个原子周围距离相等且最近的原子数目为12。
[bookmark: _Toc2131288820]．（2024日照三模，16）铁、碳可形成许多结构和性质特殊的物质。回答下列问题：



（5）已知石墨晶体的一个六方晶胞如图2所示，晶胞内N点碳的原子坐标_________。已知石墨层间距334.8pm，C-C键长142pm，计算石墨晶体密度_________（用含的表达式表示）。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]


【答案】（5）    ①．    ②．
【解析】












晶胞内N点碳的原子坐标，从Z轴投影，可知N位于面对角线的1/3处，再分别沿x，y轴投影，又由图可以看出在Z轴的一半处，所以坐标可表示，由图可知晶胞长宽一样，底面是一个平行四边形，根据勾股定理得到，晶胞长=pm，，得晶胞高= pm，底面面积= pm2，晶胞体积为pm3，一个晶胞有4个C（上下面：，中心1，棱上），每个晶胞的，答案：、。
[bookmark: _Toc543965780]

[bookmark: _Toc73194793]考点三、坐标与距离换算
[bookmark: _Toc594979181]．（2025淄博一模，16）氨及其化合物应用广泛。回答下列问题：





（4）银氮化合物属于四方晶系，晶体中、原子分别形成二维层状结构，晶胞结构如图所示(晶胞参数，)。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！ WDWN0i2xCwpN+fUPil0Ivg==]







化合物的化学式为_____；已知点原子的分数坐标为，则点原子的分数坐标为_____，晶胞中、间距离为_____。
【答案】



（4）    ①.     ②.     ③. 
【解析】








一个化合物的晶胞中，含有Ag的个数为，N的个数为，所以其化学式为；对比A点原子的分数坐标，可知C点原子的分数坐标为；如图所示，[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！ WDWN0i2xCwpN+fUPil0Ivg==]，所以晶胞中、间距离为。
[bookmark: _Toc1131234635]

．（2025济南二模，16）含氨配合物在生产、检测、医药中发挥着重要作用。回答下列问题：



（2）某铁氨配合物的晶胞如图所示，晶胞参数为，。该晶体的化学式为___________；晶体类型为___________；铁元素的配位数为___________。原子分数坐标可用于表示晶胞内部各原子的相对位置，A原子分数坐标为(0，，0)，桥连相同两个铁原子的两个氯原子间距离为xpm，则B原子的分数坐标为___________。
 [image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
【答案】

（2）    ①. [Fe(NH3)2Cl2]    ②. 混合型晶体    ③. 6    ④. ()
【解析】







某铁氨配合物的晶胞中，Fe2+位于棱上，含Fe2+离子数目为=2；有4个Cl-位于面上，2个Cl-位于体内，含Cl-的数目为=4；8个NH3分子位于棱上，4个NH3分子位于面上，含NH3分子数目为=4，该晶胞中，Fe2+、Cl-、NH3的个数比为2:4:4=1:2:2，则晶体的化学式为[Fe(NH3)2Cl2]；在晶体中，微粒间存在共价键和氢键，则晶体类型为：混合型晶体；我们设定棱上的亚铁离子为研究对象，每个亚铁离子与4个Cl-和2个NH3分子形成配位键，则铁元素的配位数为6。原子分数坐标可用于表示晶胞内部各原子的相对位置，A原子分数坐标为(0，，0)，桥连相同两个铁原子的两个氯原子间距离为xpm，则B原子在侧面上，离Z轴的垂直距离为pm，离Y轴的垂直距离为pm，所以B原子的分数坐标为()。
[bookmark: _Toc987783554][image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]．（2024淄博三模，16）














（3）一定条件下，、、发生非氧化还原反应可制得晶体，其晶胞结构如图所示（氧原子未画出），晶胞参数，，，若A、D、E三点的原子分数坐标分别为、、，晶胞中D、E间距离为______。设阿伏加德罗常数的值为，该晶体的密度为______（用含的代数式表示）。

【答案】


（3）    ①．    ②．
【解析】












D、E之间的高度差为：[d-(1-d)]cpm，由于 ，D、E水平面间的距离为，D、E间距离为；F：，Be：，B：，发生非氧化还原反应可知各元素化合价不变，可知O的个数为9，化学式为，故设阿伏加德罗常数的值为，1pm=10-10cm，根据，该晶体的密度为。
[bookmark: _Toc1629600768]——
[bookmark: _Toc1841157585]．（2025淄博三模，16）铜、金可形成许多结构与性质特殊的化合物。回答下列问题：

（3）由Au、Cs和Cl组成的晶胞属于四方晶系，结构如图所示，2、3为两种不同价态和化学环境的Au，。则两种环境Au的配离子化学式分别为_______。点1原子的分数坐标为(0，0，0)，则点2原子的分数坐标为_______。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
【答案】




（3）    ①.     ②. (，，)
【解析】







①因为所以距离点2（Au）的最近的 有：上面的面心和中间体内的，故点2（Au）的配离子化学式为；距离点2（Au）的最近的 有：下面六面体的前后左右四个面的面心位置的，故点3（Au）的配离子化学式为；


②分数坐标是指x、y、z三个方向上[image: ]距离分别占晶胞长宽高的比例，如图所示，晶胞内部点2位于上面立方体的体心位置，以原子1为原点建立坐标系，小白球位于上部分的体心，高为，则小白球的分数坐标为：。






[bookmark: _Toc1243661472]．（2024济宁三模，9）和按计量比混合，一定条件下，获得晶体产物的晶胞结构如图所示，晶胞参数，，键键长为。下列说法错误的是
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
A．


B．O原子分数坐标可能为，
C．
D．
【解析】




B． 键键长为，O原子位于棱上和体心，如图所示，[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]O原子1号分数坐标，O原子2号分数坐标，B正确。
[bookmark: _Toc760023653]．（2025济宁三模，16）镁离子电池是具有大规模储能应用潜力的电池体系。


（4）可做镁离子电池负极材料，的晶胞及其在Z轴方向的投影如图所示。[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]

该晶胞的密度=___________，B点原子的分数坐标为___________。



【答案】（4）    ①.     ②. 或
【解析】






由图可知，沿z轴方向的投影图为[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]，则经均摊可知，每个晶胞有个Ti，个O，所以密度；B点Z轴分数坐标为，故B点原子的分数坐标为或。
[bookmark: _Toc484803615]．（2025滨州二模，16）氮形成的一系列化合物广泛应用于科研、医疗、化工等领域。回答下列问题：

（4）活性氮物质能用于合成多种高附加值含氮化合物，其晶胞形状为长方体，结构如图。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]









以晶胞参数为单位长度建立的坐标系可以表示晶胞中各原子的位置，称作原子分数坐标。图中m处的分数坐标为(为m处到底面的垂直距离)，则n处的分数坐标为_______；该晶体的密度_______(表示阿伏加德罗常数的值，用含a、b、的代数式表示)。
【答案】


（4）    ①.     ②. 
【解析】











图中m处的分数坐标为(p nm为m处到底面的垂直距离)，由晶胞结构可知n处的分数坐标为，的个数为8×+1=2，Li+的个数为8×=4，设表示阿伏加德罗常数的值，该晶体的密度。
[bookmark: _Toc541400587][bookmark: _Toc1824239867]考点四、原子坐标种类
[bookmark: _Toc431453370]．（2024潍坊一模，16）硼族元素可形成许多结构和性质特殊的化合物。回答下列问题：




（3）一定条件下，和反应生成和化合物X。X晶胞及晶胞中某一原子的俯视投影如图所示，晶胞参数为。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]
用原子分数坐标来描述晶胞中所有[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]原子的位置，需要_______组原子分数坐标，晶体中有_______种化学环境的[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]原子。

【答案】（3）    ①.     ②. ab    ③. 6    ④. 3    
【解析】
用原子分数坐标来描述晶胞中所有[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]原子的位置，需要确定0点、顶点(两种)、面上、面心、体内6组原子分数坐标，晶体中有3种化学环境的[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]原子。
[bookmark: _Toc1531997318]——
[bookmark: _Toc2097479743]．（2024菏泽一模，16）短周期元素可形成许多结构和性质不同的化合物，回答下列问题：










（5）在超高压下，金属钠和氦可形成化合物。结构中的钠离子按简单立方排布，形成立方体空隙如图，电子对和氦原子交替分布填充在立方体的中心。若将氦原子放在晶胞顶点，则电子对在该晶胞中的所有分数坐标除了、，还有__________；若晶体的密度为，阿伏加德罗常数的值为，晶胞的边长_____(用含的代数式表示)。
[image: 学科网(www.zxxk.com)--教育资源门户，提供试卷、教案、课件、论文、素材以及各类教学资源下载，还有大量而丰富的教学相关资讯！]



【答案】（5）①. 、    ②. 
















【解析】由于将He取在晶胞顶点，位于顶点电子对在晶胞中的分数坐标为、，观察结构不难得出除此之外还有，那么位于体心电子对在晶胞中的分数坐标为；每个小立方体中有8×=1个钠离子，电子对(2e-)和氦原子交替分布填充在立方体的中心，所以该晶体的晶胞应是由8个小立方体形成的大立方体，其中有一半小立方体中有He原子，一半有电子对，所以晶胞中有8个钠离子、4个He原子，则晶胞的质量为g=g，已知晶体的密度为，阿伏加德罗常数的值为，晶胞边长为apm，所以体积为a3pm3=a3×10-30cm3，则密度为，可得a=，故答案为：、；。
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