
大学化学Ⅰ
晶体的缺陷



晶体的定义、特性

晶体特性：
2SiO

金刚石

晶体定义：原子、离子、分子等微粒在

空间按一定周期性重复排列的固体物质。

规则的几何外形

各向异性

固定的熔点

X射线衍射效应

均匀性和对称性



理论上晶体具有以上特征，实际晶体？

理想晶体，原子在空间有规律的、

周期性排列。实际晶体，由于晶体

形成条件、原子热运动及其它条件

的影响，原子的排列不可能完整和

规则，存在偏离，这些偏离就是晶

体缺陷，它破坏了晶体的对称性。



离子晶体NaCl

晶胞中离子的个数：

个： 41
4

1
12  Na 

个： 4
2

1
6

8

1
8  Cl 

晶格：面心立方

配位比：6:6

(红球：Na+ , 绿球：Cl-)



理论结构 实际结构（热运动）

离子晶体NaCl



晶 体 缺 陷

实际晶体中，由于晶体形成条件、原子的热运动及其它条件

的影响，原子的排列不可能完整和规则，往往存在偏离了理想

晶体结构的区域，这些与完整性点阵结构的偏离称为晶体缺陷，

它破坏了晶体的对称性，使晶体具有不规则、不完整的结构。

影响：1降低性能

按缺陷形成分为本征缺陷和杂质缺陷

按几何形式分为点缺陷、线缺陷、面缺陷和体缺陷

2改善性能





点 缺 陷

两种基本形式：

当晶体的温度高于绝对0K时，由于晶格内原子热振动，

原子的能量是涨落的，总会有一部分原子获得足够的能

量离开平衡位置，造成原子缺陷。显然，温度越高，能

离开平衡位置的原子数也越多。

(1)热缺陷：

Schottky缺陷Frenkel缺陷



(2)杂质缺陷：外来原子进入晶体产生缺陷，这样形成的固体称为固溶体。

(3)非化学计量结构缺陷：晶体的组成与其位置比正好相符的就是化学计

量晶体；晶体的组成与其位置比不符（即有偏离）的晶体就是非化学计

量晶体。如TiO2晶体中Ti格点数与O格点数之比为1:2，且晶体中Ti原子数

与O原子数之比也是1:2，则符合化学计量关系。而对TiO1.998来说，其

化学组成Ti:O=1:1.998，TiO1.998的结构仍为TiO2结构，格点数之比仍为

1:2，所以，TiO1.998是非化学计量晶体。非化学计量晶体的化学组成随

周围气氛的性质和压力大小的变化而变化。

点 缺 陷



其特点是原子发生错排的范围，在一个方向上尺寸较大，

而另外两个方向上尺寸较小，缺陷宏观看是线状；微观

看是管状。位错是晶体线缺陷的常见形式。

位错种类很多，最基本类型有两种：一种是刃型位错，

另一种是螺型位错。位错是一种极为重要的晶体缺陷，

对材料强度、塑变、扩散、相变等影响显著。

线 缺 陷



刃 型 位 错

有一简单立方结构的晶体，在某一水平面(ABCD)以上多出了垂
直方向的原子面EFGH，它中断于ABCD面上EF处，犹如插入的
刀刃一样，EF称为刃型位错线。位错线附近区域发生了原子错排

因此称为“刃型位错”。位错线的上部邻近范围受到压应力，而
其下部邻近范围受到拉应力，离位错线较远处原子排列正常。



螺 型 位 错

在简单立方晶体右端施加一切应力，使右端滑移面上下两部分晶体发

生一个原子间距的相对切变，于是在已滑移区与未滑移区的交界处，

BC线与aa′线之间上下两层相邻原子发生了错排和不对齐现象，如

图 (a)。顺时针依次连结紊乱区原子，就会画出一螺旋路径，如图

(b)，该路径所包围的呈长的管状原子排列的紊乱区就是螺型位错。

(a)立体图 (b)俯视图



在一个方向尺寸小，另外两个

方向尺寸大，又称二维缺陷。

常见形式：晶界

面 缺 陷



面 缺 陷



体 缺 陷

晶体存在空洞、沉淀、杂质包裹物

等造成的缺陷。

在三个方向尺寸大，又称三维缺陷。


