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一、填空题 [本题 40 分]

1、 [每空 1 分] 如右图（fcc 晶体图片）所示 fcc 结构的晶体，体积为 Na3：堆积密度为
√
2π/6 ；配位数为 12 ；是 (复式/简单) 简单 晶格；基元中原子数为 1 ，

为 fcc 点阵；初基元胞体积为 a3/4 ；单胞体积为 a3 ；维格纳-赛茨元胞体积
为 a3/4 ；密勒指数为 (113) 的晶面间距为 a/

√
11 ；密勒指数为 (113) 和 (123)

的晶面夹角为 (可用反三角函数表示) arccos 12/
√
154 ；其倒点阵构成 bcc 点阵；

共有 48 种点群对称操作；属于 立方 晶系，该晶系还有 sc、bcc(或 I,P)
点阵；考虑晶体的晶格振动，其波矢密度为 Na3/(2π)3 ，其独立的格波（模式）数

12N 。

2、 [每空 1分]试比较以下物理量或物理性质的强弱、大小或多少。负电性：Li < F，Li
> Na；晶体成键：共价键 > 氢键；晶体延展性：共价键 < 金属键；导
电性：共价键 < 金属键；在给定温度下，声学波声子数目 > 光学波声子数；
对同一振动模式 ωs(q)，温度 T1 的声子数目 < T2 的声子数（T1 < T2）；离子晶
体：长波纵光学模本征频率 > 长波横光学模本征频率；设体积 V0 时晶体振动的频
率为 ωs(q)，由于温度升高，晶体体积增大为 V，其振动频率为 ω′

s(q)，那么 ωs(q) >

ω′
s(q)；零点振动能：He > Ar。

3、 [每空 1 分] 爱因斯坦模型的色散关系写为： ω = ωE ，德拜模型的色散关系写为：
ω = cq ，其中哪一个模型计算的低温比热容更接近实验结果： 德拜模型 。

4、 [每空 1 分] 单层石墨（石墨烯）是重要的二维晶体。其晶体属于 复式 (简单/复式)
晶格；该晶体采用何种杂化轨道成键 sp2 ，以 共价键 和 金属键 结合；近
邻碳原子成键键角为 120 度 。

5、 [共 6分]二个元胞数同为 N，长度同为 L的一维晶体 A和 B，色散关系如右图所示，试
分别讨论低温和高温时，晶体 A 和 B 的晶格内能和比热容的相对大小。
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高温：所有的模式都被激发，内能和比热容与总自由
度有关，两者相同。

低温：A 的态密度小，故 A 的内能小，相应的比热
容也较小。

二、介电晶体的一般介电常数可以写成一个 3× 3 的张量形式。对于一个具有四方晶系对称的
晶体 [a = b ̸= c, α = β = γ = π/2]，它的介电常数张量可以简化为什么样的形式？有几个独立
的参量需要实验测量？[本题 20 分]

解：四方晶系：有一个 4 次轴；4 个 2 次轴；令介电常数为：

ε =


ε11 ε12 ε13

ε21 ε22 ε23

ε31 ε32 ε33

 ;

取 Z 轴旋转 π，对称操作：

Az(π) =


−1 0 0

0 −1 0

0 0 1


由 AεAT = ε 得：
ε11 ε12 ε13

ε21 ε22 ε23

ε31 ε32 ε33

 =


−1 0 0

0 −1 0

0 0 1



ε11 ε12 ε13

ε21 ε22 ε23

ε31 ε32 ε33



−1 0 0

0 −1 0

0 0 1

 =


ε11 ε12 −ε13

ε21 ε22 −ε23

−ε31 −ε32 ε33

 ,

从而 ε13 = ε23 = ε31 = ε32 = 0.

同理，利用 X 轴旋转 π/2、π 或 XOY 面反演可得 ε11 = ε22, ε12 = ε21 = 0。共有 ε11 = ε22

和 ε33 两个独立参量。
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三、氧化亚铜晶体结构如右图所示，其中氧原子位于立方体的
顶角和体心位置，4个铜原子位于体对角线的 1/4处，构成一
个正四面体。[本题 20 分]
(1) 该结构属于何种点阵？
(2) 假设铜和氧的散射因子分别为 fCu、fO，计算其几何结构
因子，并讨论消光条件。
(3) 试问该晶体中共有多少支格波？其中多少支为光学支，多
少支为声学支？

解：
(1) 简单立方点阵。

(2) 以中心的 O 原子为坐标原点，各原子的坐标为：

O 原子：(0, 0, 0)

(
1

2
,
1

2
,
1

2

)
Cu 原子：

(
1

4
,
1

4
,
1

4

) (
−1

4
,−1

4
,
1

4

) (
1

4
,−1

4
,−1

4

) (
−1

4
,
1

4
,−1

4

)
几何结构因子展开为：

F (h, k, l) =fO
(
1 + e−iπ(h+k+l)

)
+ fCu

(
e−iπ

2 (h+k+l) + e−iπ
2 (−h−k+l) + e−iπ

2 (h−k−l) + e−iπ
2 (−h+k−l)

)
因此，当且仅当 h, k, l 为 两偶一奇时，总结构因子 F (h, k, l) = 0，产生完全消光。

(3) 共 dnN = 3 · 6 = 18 支。声学支为 3 支（质心平动），光学支 15 支。
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四、具有二维正方点阵的某简单晶格，设原子质量为 M，晶格常数为 a，最近邻原子间相互作
用的恢复力常数为 c，假定原子垂直于点阵平面作横振动。[本题 20 分]

(1) 试求此二维系统的格波色散关系。

(2) 试求此二维系统在长波极限下的态密度。

(3) 试求此二维系统在长波极限下的低温比热的温度关系。

(1) M
d2um,n

dt2 = β(um,n+1 + um,n−1 + um+1,n + um−1,n − 4um,n)

考虑格波解 um,n = A exp{i(qxma+ qyna− ωt)}

−Mω2 = β(eiqxa + e−iqxa + eiqya + e−iqya − 4)

= β(2 cos qxa+ 2 cos qya− 4)

ω2 =
4β

M

[
sin2

(
1

2
qxa

)
+ sin2

(
1

2
qya

)]
(2) 长波极限下，

ω2 =
4β

M

[
1

4
q2a2

]
=

βa2q2

M
, ω =

√
βa2

M
q

ρ2D(ω) =
S

(2π)2

∑
s

∫ dlω
|∇q⃗ωs(q⃗)|

=
Na2

(2π)2
2πq(ω)√

βa2

M

=
Na2

(2π)2
2πω
βa2

M

=
NMω

2πβ

(3)

CV =

∫ ∞

0

ρ(ω)C(ω)dω =

∫ ∞

0

NMω

2πβ
· kB

(
h̄ω
kBT

)2

e
h̄ω

kBT(
e

h̄ω
kBT − 1

)2 dω

令 ω = (kBT/h̄)ξ

CV =

∫ ∞

0

NM

2πβ
(kBT/h̄)ξ · kB

ξ2eξ

(eξ − 1)
2 (kBT/h̄)dξ =

NMk3
BT

2

2πβh̄2

∫ ∞

0

ξ3eξ

(eξ − 1)
2 dξ
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