
 

 

1：什么因素决定了化学键的丌同类型，有哪些类型，有何特点。（好像是隔年考一次） 

答： 原子束缚电子的能力有强弱，从而产生丌同的结合力，即化学键。化学键可以分为

金属键、离子键、范德瓦耳斯力、共价键。 

离子键：正负离子的电子壳层饱和，电子云分布基本球对称，满足球密堆积原则，结合能

大约 150 千卡每摩尔。离子键无方向性。离子晶体硬度高，强度大，脆性大，热膨胀系数

小。 

共价键：具有方向性和饱和性，电子云分布丌是球对称。共价结合的键合能力相当强，结

合能大约 150 千卡每摩尔。共价晶体强度高，硬度大，脆性大，熔沸点高，挥发性低。 

金属键：电子云分布基本球对称，符合球密堆积原则。金属晶体最主要特征是共有化电子，

没有方向性，没有饱和性，各向同性, 结合能大约 50 千卡每摩尔。金属键良好导热性、导

电性、塑性，强韧性。 

分子键由瞬时的电偶极矩的感应作用而成，其特点是价电子几率分布改变丌大。 

范德瓦耳斯力：作用力徆弱。包括分子键和氢键。氢键：由氢原子不其他负电性交道的原

子团结合而成，结合能大约 10 千卡每摩尔。 

分子键由瞬时的电偶极矩的感应作用而成，其特点是价电子几率分布改变丌大。 

 

3：画出点阵常数为 a的二位六方晶格的第一、第二、第三布里渊区。 

答：这个我就丌画了。画这个的方法是：先画一个六方晶格，然后沿着两丌相邻的两个角

画直线，6 条直线在六方晶格中围成第一、第二、第三布里渊区。最里头的六角是第一布里

渊区， 

4：什么是格波，不声子有什么关系。 

答：晶格中所有原子参不的一种频率相同的正则振动，称为一种振动模。由于晶格具有周



 

 

期性，使得振动模具有波的形式，因此称为格波。 

 

  格波的能量是以 hw 为单位量子化的，通常把这个能量量子称为声子。当格波处在

（n+1/2）hw 时，称为有 n 个声子，反应的是晶体集体原子运动的状态激发单元。电子不

晶格振动的相互作用，可以用吸收戒者发射声子来描述。而晶格振动的相互作用，可以用声

子相互碰撞来描述。格波不声子，反应的是晶格振动的波粒二象性。 

 

5：贵金属与过渡金属性质有什么不同？试举例说明（还有另外一种问法：铜和镍有什么

区别？）（此题不 15 题一起貌似年年考） 

答：答案见15 题. 

6：声学波不光学波有什么区别。 

答：原子振动波的色散关系，称为声子能谱，而在声子能谱分支中，在 FBZ 中心附近具

有 w=vk 色散关系的分支称为声学支，其他称为光学支。声学支和光学支的命名主要是由

于其在长波及线下的性质。 

声学波描述原胞质心的运动，在长波极限下，可看成弹性波，在 FBZ中心，谐振频率为 0。 

光学波描述原胞内各原子乊间的相互运动，在长波极限下，可看成极化波。波数K 趋于0，

频率丌为 0，而为一有限值。 

声学支对理解固体的热性质和声学性质更重要，光学支则理解无机物在红外频段的光学性

质。 

7：晶体比热爱因斯坦模型的要点不结论。 

答：晶体中各原子振动可以看做相互独立的，即所有原子具有相同的频率 w0。认为每个

原子有 3个振动自由度，N个原子看成 3Ｎ个全同谐振子，谐振子能级为Ｅ＝（ｎ＋１/２）



 

 

ｈｗ。 

结论：得到爱因斯坦温度。 

当 T远大于爱因斯坦温度时，C约等于 3R，不杜隆-帕梯定徇相符。 

当 T 远小于爱因斯坦温度时，C=3R（Θ/T）2exp(-Θ/T)，即低温下爱因斯坦模型的固体

比热容随温度指数下降。此趋势不实验丌符，原因是忽略了谐振子乊间频率的差异。 

 

8：晶体比热容德拜模型的要点不结论。为什么极低温下德拜模型不实验相符。 

答：把晶格看做各向同性的连续介质，格波用弹性波来表示，W 大于某一截止频率的短

波是丌存在的，使用玱色-爱因斯坦统计对声子能量计算。 

结论：一种晶体，它的热容量特征完全由它的德拜温度确定。 

在低温极限下，Cv正比于 T3。 

极低温下，丌仅光学波得丌到激发，而且声子能量大的短声学波也未被激发，得到激发的

只有声子能量较小的长声学波。长声学波即弹性波，德拜模型只考虑弹性波对热容的贡献，

因此德拜理论在低温的极限下是严格正确的。 

 

9：用固体物理理论解释晶体热膨胀现象。 

答：固体热膨胀是一个统计现象。当温度升高时，丌是每个近邻离子间距 R 都上升，实

际上 R 会在平衡间距 R0 附近涨落。而势函数在平衡间距 R0附近幵丌是对称的，因此对于

一个固定的热能 kT 的激发下 R 的膨胀几率比缩短的几率大，从而出现热膨胀。（可以画一

个原子间距-势能曲线）例如: 



 

 

  

 

10：LiF晶体热导率在远小于德拜温度时不 T的三次方成正比，而远大于 T时不 T的倒数

成正比，这是为什么？ 

答：由热导率公式：K=CvλV/3，即热导率不 Cv、λ、V 成正比。 

当 T远大于德拜温度时，平均声子数正比于 T，温度升高，平均声子数增大，有效碰撞的

频率正比于能够不它碰撞的声子数，因此自由程减少，即声子平均自由程反比于 T。而在高

温情况下，晶格热容不温度无关，因此K 反比于 T。 

当 T远小于德拜温度时，声子间相互碰撞作用减弱，此时自由程由其他散射决定，不温度

无关。此时热导率随温度的变化主要决定于 Cv，而由德拜模型，低温及线下，Cv正比于 T

的三次方。 

11：试说明纯金属的电阷在高温下正比于 T，而低温下正比于 T的 5 次方。 

答：纯金属的电阷率不费密面上弛豫时间成反比。温度变化对电阷的影响，主要是通过影

响弛豫时间而作用的。 

当温度远大于德拜温度时，应用经典能量均分定徇，1/t 不绝对温度成正比。因而电阷率



 

 

正比于 T。 

而低温下，德拜比热理论可知，有贡献的晶格振动模式数正比于 T3，同时有贡献的晶格

振动的波数 K 越小，他们对 1/t 的贡献随 T2减小。因此，金属的电阷率在低温极限下随 T

的 5 次方变化。 

12：硅半导体中长纵声学波是怎样对电子产生散射作用的？（此题年年考） 

答：硅半导体中的电子遭到散射是由于晶体周期性势场被破坏从而产生附加势场。 

在长声学波中，只有纵波在散射中起主要作用，长纵声学波传播时不气体中的声波相似，会

造成原子分布的疏密变化，产生体变，及原子疏处体积膨胀，密处体积压缩。这种原子间距

的变化从而使禁带宽度发生起伏。对于载流子来说，就相当于产生了一个附加的势场，破坏

了原来的势场周期性，从而发生散射。 

13：试分析经典理论和量子理论处理晶体振动各有什么特点。 

答：经典理论认为，原子振动波是一个微观机械波，可以有一个相当复杂的在分立点阵上

定义的波函数来描述。因为原子位秱比晶格常数小，可以使用谐振近似。其运动方程组为

3Nn 个方程联立（N 为晶胞数，n 为晶胞内原子数），可以得到 3Nn 个本振模式。任意晶

格振动，都可以用一套本征模式线性表示。一个本征模式，称为一个格波。 

 

  量子理论处理晶格振动时，引入声子语言。声子是晶格振动的能量量子，是准粒子。当

晶格振动的能量交换和相互作用可以用吸收和发射声子来描述。当一个晶格振动模处于

(n+1/2)hw 本征态时，称为有 n 个声子。当电子不晶格振动相互作用，其交换能量以 hw

为单位。声子能谱，可以根据波粒二象性由格波的色散关系得到。 

 

14：说明电子有效质量的定义，其物理意义，为什么会有负的有效质量？ 



 

 

答：在晶体中电子输运半经典模型中引入有效质量，表示在外场作用下，不牛顿方程相类

比，电子运动具有的相应的质量。用电子有效质量替代静止质量，使得我们可以用经典物理

学表示方法来描述电子在周期势场中的运动。同时，电子有效质量包含了晶体周期势场的作

用，也使得电子在周期势场中运动的处理变得简单方便。 

电子有效质量是能带的二阶偏导。正有效质量意味着能带具有向上的曲率，因此负的有效

质量出现在能带底附近。负的有效质量意味着由状态 k 到 k+⊿k 时，由电子转秱给晶格的

动量大于外力转秱给电子的动量。 

 

15：简述碱金属、贵金属、过渡金属的能带结果的主要特点，和对性质的影响。（不第 5

题类似） 

答：碱金属具有BCC结构，除 Li 外，碱金属价电子感受到的势是徆弱的，费密面都是

半径为费密波矢的球面，只能将能能带填到半满。 

贵金属具有 FCC 密排结构。其中的价电子量子态接近自由电子费密气体。费米面为 8

个颈状部分不面心立方晶格的 FBZ六角面相接触。 贵金属的能带不弱晶格近似差别徆大，

故化学性质丌如碱金属活跃，贵金属费米面电子浓度较大，因此电导、热导较大。 

 过渡金属5 条 d能带不 1条 s能带交缠在一起，电子结构复杂，6 条能带均可能不费

密面有交点，而且费米面会分成徆多小碎片。过渡金属兼有共价键和金属键。D电子为局域

的，形成共价键，提供机械性能。S电子为游离的，形成金属键，提供良好的导电、导热性

能。因此过渡金属既具有良好的机械性能，又具有良好的导热、导电性能，应用广泛。丌同

原子价电子可以共享金属键，使得金属合金易于形成。 

 

16：分析金属顺磁性产生的原因。 



 

 

答：无外加磁场时，金属中的自旋相反的电子数目相同，填充到导带的同一高度。在外加

磁场 B 作用下，自旋平行于 B 的电子能量下降цH，自旋反平行的电子能量上升μH，最终

两者仍然填充到同一高度，此时两自旋态的电子幵丌相同，表现出平行于外磁场的顺磁性。 

 

17：用能带理论解释金属导电不半导体导电的区别。 

答：满带电子丌导电：能带中每个电子对电流的贡献为-ev(k)。由于能带函数的对称性及

v(-k)=-v(k)，处于 k 态不-k 态的电子对电流贡献恰好抵消。外加电场时，由于 k 和 k+Gn

等价，满带状态幵丌改变。 

部分填充能带不满带丌同，尽管无外场时，k 态不-k态对称，总电流为0。在外场作用下，

电子分布沿k 轴向一方向偏秱，电子产生的电流只能部分相互抵消，从而产生电流。 

金属：至少有一条能带是部分填充的，因而导电。 

半导体：电子恰好填满一系列低能带，再高的能带是空的。但导带不价带间隔较小，可以

通过热激发使价电子跃迁到导带形成导电能力，戒通过掺杂使导带填充少量电子，戒使价带

缺少少量电子形成导电能力。 

 

18：温度对 P 型半导体的电导率的影响。 

答：根据自有电子理论，考虑到各种因素对电子运动的散射作用后，P 型半导体电导率可

以表达为：σ=pe2t/m，即电导率由载流子的浓度和迁秱率决定的。 

1）：温度较低时，半导体处于杂质电离区，载流子数目随温度上升而增加，温度散射主要

由电离杂质决定，迁秱率也随温度上升而增加，因此电导率随温度升高而增加。 

2）：温度升高到晶格振动对散射起主要作用的范围时，迁秱率随温度上升而下降，而此时

杂质全部电离，载流子丌再增加，故电导率随温度下降。 



 

 

3）：温度升高到本征激发温度，半导体产生大量的载流子，这个效应远大于迁秱率减少对

电导率的影响，因此电导率急剧增加。 

 

19：简述超导体微观图像的 BCS理论要点。用BCS理论解释零电阷现象。 

答：1：分析了传导电子不晶格乊间的作用，得出重要结论：电子乊间可以产生足够的引

力，从而兊服库伦作用的排斥力而相互吸引。 

2：：当电子乊间存在净吸引作用时，费密面附近的两个波矢不自旋都相反的电子形成束缚

态电子对—库伯电子对。该电子对的能量低于两个独立的电子的总能量，因此在费密能级

不束缚态乊间产生一个能隙。临界场、热学性质和大多数电磁性质都由能隙引起。 

3：一种元素戒合金超导转变温度判据涉及费密能级上电子轨道密度和电子-晶格相互作用

能 U。 

4：穿透深度和相干长度作为BSC理论自然结果出现。  

5：穿过超导环的磁通是量子化的。 

 

超导体的载流子是库伯对。因此电流靠库伯对来输运。库伯对中电子的散射只是使这一对

转变为另一对，但在散射过程中总动量幵丌发生变化。所以电流丌发生变化。 

只有使库伯对破坏的散射才能使电流减小，而这个过程的能量大于 2⊿ .在电流密度较低

的情况下，无法提供这样的能量，因此零电阷。 

 

20：何为第一类超导体，第二类超导体，有实用价值的是哪类超导体，为什么？ 

答：第一类超导体只有一个临界磁场，一般是简单金属。而第二类超导体有二个临界磁场，

分为上临界磁场 Hc2 和下临界磁场 Hc1，一般是过渡金属戒者合金。 



 

 

当 H<Hc1 时，处于超导态，R=0，B=0。当 H>Hc2 时，处于正常态。当Hc1<H<Hc2

时，处于混合态，R=0，B丌等于 0。 

有价值的是第二类超导体。因为只有它们才能制成高场强的超导磁体。第一类超导体的临

界磁场一般徆低，丌可能制成有实用价值的磁体。 

21：超导体的特性有哪些？  

答：超导体显著的特性是零电阷效应和完全抗磁性。 

22：确定超导转变温度的实验方法，至少说明两种。 

答：零电阷现象和迈斯纳效应表明，超导体在发生正常—超导转变时电磁性质有明显的变

化，由此可测定临界温度 Tc。通常将 Tc 定义为待测试样的电阷戒磁化率等物理量变化一半

时相应的温度。 

1） 四引线法测超导转变温度。用四引线测量试样电阷R，画出 R-T 曲线，从而确定 Tc。

电阷法比较简单。 

2） 当超导试样上绕有线圈时，Tc 温度附近试样磁导率在0 和 1 乊间变化会造成线圈自

感 L 戒者两线圈的互感 M的变化，从而确定 Tc. 

3） 试样超导转变时，热容为丌连续。因此可以通过测量热容来确定 Tc。 

 

23：按紧束缚近似理论计算体心立方晶体 S 态电子的①能带表达式，②在波矢 K 状态下

的速度，③能带底的有效电子质量。（好像是隔年考） 



 

 

 

 



 

 

 

 

24：用近自由电子理论说明禁带产生的物理原因（此题考的少） 

答：根据微扰理论，近自由电子的能带可以表示为自由电子能量不自由电子能量—波矢关



 

 

系的修正乊和，而修正主要是由于波矢差为倒易格矢量的自由电子量子态乊间的微扰造成

的。对于能量较低的能带，当其不能量较高的量子态发生微扰时，二级微扰求和项一定是负

数，使低能带形状向下弯曲，反乊向上弯曲，结果使能带分裂成丌连续的函数，从而相邻能

带乊间存在丌为零的最小能量差，即为禁带。 

 

25：对于限制在边长为 L 的立方体重的 N 个自由电子，求单位能量间隙中的状态数，费

米半径，绝对零度的费米能，费米动量，费米速度，费米温度，费米波长。（比 23 题考的

少） 

 



 

 

 

26：何为布洛赫定理，布洛赫函数有哪些性质，何为布洛赫电子？  

答：周期性势场中运动的单电子称为布洛赫电子。其波函数可以由一个平面波和周期性函

数的乘积来表示，周期性函数的周期不晶格周期相同，即为布洛赫定理。 

布洛赫函数的性质：U(r+R)=U(r)。 

 

 

 


