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2026年西北工业大学 832材料科学基础考研核心笔记 

 

《材料科学基础》考研核心笔记 

 

第 1 章  材料结构的基本知识 

 

考研提纲及考试要求 

 

考点：原子的电子排列 

考点：周期表及性能的周期性变化 

考点：一次键 

考点：二次键 

考点：多相组织 

 

考研核心笔记 

不同的材料具有不同的性能，同一材料经过加工也会有不同的性能，这些都归结与内部的结构不同。 

结构大致可分为四个层次：原子结构、原子结合键、材料中原子的排列以及晶体材料的显微组织。 

【核心笔记】原子结构 

1.原子的电子排列 

（1）原子——可看成是原子核及分布在核周围的电子组成。 

（2）原子核——中子和质子组成，核的体积很小，集中了原子的绝大部分质量。 

（3）电子——绕着原子核在一定的轨道上旋转质量虽可忽略，但电子的分部却是原子结构中最重要

的问题，它不仅决定单个原子的行为，也对工程材料内部原子的结合及某些性能起着决定性作用。 

（4）电子运动的轨道 

由四个量子数决定，分别是主量子数、次量子数、磁量子数及自旋量子数。 

主量子数——决定电子离核远近和能量高低的主要参数。 

次量子数——量子轨道并不一定总是球形的，次量子数反映了轨道的形状，各轨道在原子核周围的角

度分布不同。它也影响轨道的能级，按 s、p、d、f 依次升高。 

磁量子数——确定了轨道的空间取向，以 m 表示。没有外磁场时，处于同一亚壳层而空间取向不同的

电子具有相同的能量，但在外加磁场下，不同空间取向轨道的能量会略有所差别。 

自旋量子数——ms=+1/2，–1/2，表示在每个状态下可以存在自旋方向相反的两个电子。 

主量子数壳层序

号 

次量子数亚壳层

状态 

磁量子数规第的

状态数目 

考虑自旋量子数

后的状态数目 
各壳层总电子数 

1 1s 1 2 2（=2×12） 

2 
2s 

2p 

1 

3 

2 

6 
8（=2×22） 

3 

3s 

3p 

3d 

1 

3 

5 

2 

6 

10 

18（=2×32） 

4 

4s 

4p 

4d 

4f 

1 

3 

5 

7 

2 

6 

10 

14 

32（=2×42） 
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原子核外电子的分部与四个量子数有关，且服从下述两个基本原理。 

①泡利不相容原理:一个原子中不可能存在有四个量子数完全相同的两个电子。 

②最低能量原理:电子总是优先占据能量低的轨道，使系统处于最低的能量状态。 

 

2.周期表及性能的周期性变化 

原子周期律——早在 1869 年，俄国化学家已发现了元素性质是按原子相对质量的增加而程周期性的

变化。这正是由于原子核外电子的排列是随原子序数的增加呈周期性变化。 

族——周期表上竖的各列。同一族元素具有相同的外壳层电子数，同一族元素具有非常相似的化学性

能。 

各个元素所表现的行为或性质一定会呈现同样的周期性变化，因为原子结构从根本上决定了原子间的

结合键，从而影响元素的性质。 

【核心笔记】原子结合键 

键的形成——在凝聚状态下，原子间距离十分接近，便产生了原子间的作用力，使原子结合在一起，

就形成了键。 

键分为一次键和二次键 

一次键——结合力较强，包括离子键、共价键和金属键。 

二次键——结合力较弱，包括范德瓦耳斯键和氢键。 

 

1.一次键 

（1）离子键——当两类原子结合时，金属原子的外层电子很可能转移到非金属原子外壳层上，使两

者都得到稳定的电子结构，从而降低体系的能量，此时金属原子和非金属原子分别形成正离子和负离子，

正负离子间相互吸引，使原子结合在一起，这就是离子键。（如 NaCl） 

（2）共价键——价电子数为 4 或 5 个的ⅣA、ⅤA 族元素，离子化比较困难，在这种情况下，相邻原

子间可以共同组成一个新的电子轨道，由两个原子中各有一个电子共用，利用共享电子对来达到稳定的电

子结构。这就是共价键。 

（3）金属键——金属原子很容易失去外壳层电子而具有稳定的电子壳层，形成带正电的阳离子，由

正离子和自由电子之间的相互吸引而结合起来的称金属键。 

 

2.二次键 

（1）范德瓦耳斯键 

当原子和分子相互靠近时，一个原子的偶极矩将会影响另一个原子的电子分布，电子密度在靠近第一

个原子的正电荷处更高些，这样使两个原子相互静电吸引，体系就处于较低的能量状态。 

（2）氢键 

氢键的本质与范德瓦耳斯键一样，只是氢原子起了关键作用。氢原子只有一个电子，当氢原子与一个

电负性很强的原子 X 结合成分子时，氢原子的一个电子转移至该原子壳层上；分子的氢离子侧实质上是一

个裸露的质子，对另个电负性较大的原子 Y 表现出较强的吸引力，这样，氢原子便在两个电负性很强的原

子之间形成一个桥梁，把两者结合起来，形成氢键。所以氢键可表达为：X–H——Y 

（3）混合键 

实际材料中单一结合键并不多，大部分材料的内部原子结合键往往是各种键的混合。 

 

3.结合键的本质与原子间距 

固体原子中存在两种力：吸引力和排斥力。它们随原子间距的增大而减小。当距离很远时，排斥力很

小，只有当原子间接近至电子轨道互相重叠时斥力才明显增大，并超过了吸引力。在某一距离下引力和斥

力相等，这一距离 r0相当于原子的平衡距离，称原子间距。 

力（F）核能量（E）之间的转换关系： 


