
第二章 材料科学与工程的四个基本要素

合成与加工

性质/使用性能

结构

（化学）

（工程）

（物理学）

组成



材料的使用依赖于材料的性能，而其性能都是

由其化学组成和结构决定的。

只有从微观上了解材料的组成、结构与性能的

关系，才能有效地选择制备和使用材料。

总论



本章主要内容

一．一． 材料的组成材料的组成

二．二． 材料的结构材料的结构

三．三． 材料的合成与加工材料的合成与加工

四．四． 材料的性质与使用性能材料的性质与使用性能



2.1 2.1 材料的组成材料的组成

• 材料由原子和分子组合而成。

• 材料的化学组成：组成材料最基本、独立的物

质，可为纯元素或稳定的化合物，以及其种类和

数量。

• 材料的相组成：材料中具有同一化学成分并且结

构相同的均匀部分称为相。组成材料的相的种类

和数量称为相组成。可分为单相材料、多相材

料。



自然界中的元素和物质自然界中的元素和物质

•• 人类从天然材料的使用到人造材料的制备人类从天然材料的使用到人造材料的制备 ,,材料的发展与地材料的发展与地

球中所孕含的元素和物质的存在形式密切相关。球中所孕含的元素和物质的存在形式密切相关。

• 材料所用的原料均取自于地壳。

地球 = 地壳 + 地幔 + 地核

硅铝氧化物
花岗岩质层

硅铁镁氧化物
玄武岩质层

硅镁层 金属硫化物、氧化物

熔融铁、镍



地壳中主要元素的储量

• 氧(O)：50%，存在于水、岩石和各种有机体

• 硅(Si)：25%，存在于800余种硅酸盐矿物中

• 铝(Al)：8.23%，存在于岩石矿物中

• 铁(Fe)：5.8%，存在于300余种矿物中

• 钙(Ca)：5.2%， 以碳酸盐、硫酸盐和硅酸

盐等形式存在。

• 此外，钠(Na)、钾(K)、镁(Mg)、钛(Ti)

• 上述九种元素约占地壳总重量的99% 以上

90%



名次 名称 含量％ 主要存在形式 占地壳总重％

1 O 49～50 H2O、岩石、有机体

2 Si 25～26 SiO2、800种矿物1/3

3 Al 7.45～8.23 岩石（长石、云母）

4 Fe 4.2～5.8 300种矿物

5 Ca 3.25～5.2 CaCO3、CaSO4、CaSiO4

6 Na 2.4

7 K 2.35

8 Mg 2.35

9 Ni 2.24

>99

9.5

90.03

其余90多种元素的重量加起来不到地壳总重的1％。

地壳中主要元素的储量



地壳中主要元素的储量

在103种元素中，惰性元素 6 种

非金属元素 16 种

金属元素 81 种

• Cu、Zn、Pb的含量分别为0.0006％、0.0009％、

0.000001％，但这些元素有很强的富集能力，经富

集可达到百分之几、百分之几十。

• 已知矿物约有2000－3000种，最常见的有100多种。

• 金属、玻璃、陶瓷、高分子材料的原料大多数来自

矿物。



地壳中的矿物组成：

单质矿物：90多种，占地壳总重的0.1％。Cu、Ag 、Au、

Pt、Bi、Sb、C、S

硫化物类矿物：200多种，占地壳总重的75％。其中FexSn

和H2S 占75％。

氧化物类矿物：有200多种，占地壳总重的17％。Fe、Cr、

Mn、Al、Ti、Sn、Nb、Ta、U、Re等元素的重要矿物。

卤化物类矿物：氢氟酸、盐酸、溴氢酸、氢碘酸所形成的

盐，阳离子主要是K+、Na+、Ca2+、Mg２+等。

含氧盐类矿物：占已知矿物的2/3。硅酸盐、硫酸盐、磷酸

盐、钒酸盐、碳 酸盐等。



金属 单质、合金。如 Fe、Al、Cu、Ti、Zn、Mg、Ni 

无机非金属 金属元素和非金属元素组成的化合物， 通常为
氧化物、氮化物、碳化物等。

陶瓷 Al2O3、TiO2、ZnO、SiO2、SiC、 Si3N4 BN

水泥 SiO2－CaO－Al2O3－Fe2O3
玻璃 SiO2－CaO－Na2O

有机高分子 C（为主）结合H、O

还结合N、S、P、Cl、F、Si等

聚合度300－2500，分子量2－16万

材料的化学组成



• 金属：单相材料

• 普通陶瓷：晶相＋玻璃相＋气孔 多相材料。

• 水泥：C2S、C3S、C3A、C4AF 多相材料。

• 玻璃：单相材料

• 高分子：单相材料

• 复合材料：多相材料

材料的相组成



• 材料的结构是指材料的组元及其排列和运动方式。
包含形貌、化学成分、相组成、晶体结构和缺陷等
内涵。

• 材料的结构决定材料的性能。

材料结构的描述：

1. 宏观组织结构:  >1000,000 nm
2. 微观显微结构: 10 ～1000 nm

3. 纳米结构: <100nm
4. 键合结构: 原子/离子间的化学键

5. 原子结构: 原子的电子结构

2.2 材料的结构



• 原子结构、电子结构是研究材料特性的两个最基本的物
质层次; 

• 键合结构: 描述原子/离子间的化学键性质

• 纳米结构: 纳米尺度上的结构

• 显微组织（显微结构, Microstructure）指多晶材料的
微观形貌、晶体学结构和取向、晶界、相界、界面相、
亚晶界、位错、层错、孪晶、固溶和析出、偏析和夹
杂、有序化等。

• 宏观组织（Macrostructure）如材料的孔隙、岩石的层
理、木材的纹理（纤维状）等。

不同层次的结构





金的(111)晶面结构 （原子力显微镜）

材料的显微结构对材料的性能具有相当大的影响。



原子结构

• 金刚石

• C-C共价键结合的金刚石硬度大、熔点高，其在切割刀
具上的薄膜涂层使其具有较好的抗磨损性能。

• ～10-10 m （1Å）

金刚石涂层刀具



原子排列：长程有序

• 锆钛酸铅 Pb(ZrxTi1-x)O3 （PZT）

• 当晶体结构中离子配位多面体以四面体和菱面体的方式
排列时，材料表现出压电性能。

• PZT 陶瓷广泛地应用于点火装置、超声波发生器及振动
控制。

• 10-10 ～ 10-9 m (1～10Å)
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原子排列：短程有序

• 硅玻璃 (SiO2) 中Si+4和O-2 形成四面体，四面体之间的
连接是无序的，故而称为短程有序，即无定形结构。

• 无定形的硅玻璃构成了光学通信工业的基础。

• 10-10 ～ 10-9 m (1～10Å)

光导纤维

http://image.baidu.com/i?ct=503316480&z=1150714053&tn=baiduimagedetail&word=��ѧ��ά&
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纳米结构

• 纳米氧化铁(～5-10 nm) 颗粒分散在液体中，制备铁磁
流体和液态磁体，用于扩音器的传热冷却。

• 10-9 ～ 10-7 m (1～100 nm)。
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显微结构

• 大部分金属和合金的力学性能受晶粒大小的影响很大，
晶粒和晶界是晶态材料显微结构特征的一部分。

• 通常，室温下，较细的晶粒具有较高的强度。材料很多
重要的性质也受到显微结构显著的影响。

• 10-8 ～10-6 m (10～1000 nm)。

不锈钢材料的
显微结构（晶
粒和晶界）



宏观结构

• 涂层：汽车车身上的油漆等，不仅仅为了美观，还提高了抗
腐蚀性能。

• ～>10-6 m (1000,000 nm).

无机、有机涂层保护了汽车车身免受腐蚀，并且使其更加美观。



2.2.1 原子结构

• 原子的结构影响到原子之间的键合，并进一步影响
到材料的力学性能和物理性质。

Atoms = nucleus (protons and neutrons) + electrons

• 电荷: 电子和质子具有相同大小的负电荷和正电荷， 1.6 ×
10-19 库仑.

• 中子是电中性的。

• 质量: 质子和中子具有相同的质量, 1.67 × 10-27 kg.

• 电子的质量较小, 在计算原子的质量时往往可忽略9.11 × 10-31

kg 

• 原子质量 (A) = 质子质量 + 中子质量

• 质子 = atomic number (Z)



波尔原子模型



电负性

• 电负性：表示不同元素的原子在分子中吸引电子的能

力 。电负性与原子的亲合能和第一电离能之和成正比, 

X=0.18(I+Y)

• I-第一电离能，原子失去一个电子而成为１价正离子所

需能量。

• Y-亲合能，一个中性原子获得一个电子成为负离子所放

出的能量。

• Cl原子核外带有7个价电子，具有强烈的获得电子的倾

向；而带有1 个价电子的Na则容易失去其价电子。



电负性与元素周期表



电负性与元素周期表

He 
-

Ne 
-

Ar 
-

Kr 
-

Xe 
-

Rn 
-

F 
4.0

Cl 
3.0

Br 
2.8

I 
2.5

At 
2.2

Li 
1.0

Na 
0.9

K 
0.8

Rb 
0.8

Cs 
0.7

Fr 
0.7

H 
2.1

Be 
1.5

Mg 
1.2

Ca 
1.0

Sr 
1.0

Ba 
0.9

Ra 
0.9

Ti 
1.5

Cr 
1.6

Fe 
1.8

Ni 
1.8

Zn 
1.8

As 
2.0



• 电负性小的原子结合形成金属键；

• 电负性大的原子结合形成共价键；

• 电负性相差大的原子结合形成离子键；

• 电负性相差小的原子结合形成共价键和离子键的

混合键。

电负性与键性的关系



电负性与键性的关系
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-
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-
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2.2.2 材料中的化学键

• 金属键－金属离子与自由电子相互吸引所形成的
结合力



金属键特征

1. 电子属于所有原子，可在晶格之间自由活动

2. 无方向性和饱和性

3. 强度高(稍低于共价键或离子键，25-200 

kcal/mol)

4. 在低电负性的原子之间形成



离子键－正负离子之间的引力所形成的键力
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离子键特征

1. 电子在原子间转移，生成离子

2. 无方向性，有饱和性、配位数高、紧密堆积

3. 强度高 (150-370 kcal/mol) 

4. 在不同电负性的原子之间形成离子键



共价键－两个或多个原子相互吸引、共用若干电子
所形成的键力。



1. 邻近两个原子共享一对电子

2. 有方向性和饱和性、配位数低、堆积密度低

3. 强度高 (略低于离子键，125-300 kcal/mol) 

4. 在两个电负性大的离子之间形成

共价键特征



由于极化所产生的分子之间的静电作用力，较弱，作
用能在几十kJ/mol以下。

范德华键 －分子之间的作用力



氢原子在分子中与一个原子A结合时，还与另一个原子B结合的
附加键。如H2O，键角109.5 ，接近于六边形结构。

氢键——范德华键的一种
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1. 由于极化，分子之间产生微量静电荷

2. 无方向性，但受分子大小的影响

3. 弱键 (是强键的1/100; <10 kcal/mol) 

4. 氢键是范德华键的一种

范德华键特征



混合键

• 大部分材料中，原子之间的化学键并
不是单一的一种化学键，而是两种或
两种以上化学键的混合键，其键性取
决于元素的电负性。

• 由金属元素和非金属元素组成的陶瓷
材料和半导体材料往往是离子键和共
价键的混合键，其电负性差值越大，
离子键成分越强。

• SiO2, XSi= 1.8,  XO=3.5,共价键成分
=48.6%；Al2O3,共价键成分=37%，
CuO，共价键成分=53% 。

• 共价键成分越多，化学键的方向性越
强，离子的堆积密度越低。



金属键 离子键 共价键 范德华键

所有原子共
享电子

电子迁移，形
成离子

两个相邻原子
共享一对电子

极化产生微量静
电荷，使分子之
间产生作用力

无方向性 无方向性 有方向性 无方向性，但受
分子大小的影响

强度高
(25-200 
kcal/mol)

强度高 (150-
370 kcal/mol)

强度高 (125-
300 kcal/mol)

弱键 (强键的
1/100; <10 
kcal/mol)

电负性小的
原子之间形
成

电负性差大的
原子之间形成

电负性大的原
子之间形成

氢键是范德华键
的一种



材料中的化学键

金属：金属键

无机非金属：离子键/共价键

高分子：共价键、范德华键、氢键

半导体：共价键、离子键/共价键



不同化学键材料的结合能和熔点温度



• 原子间距: 当两个原子之
间的吸引力和排斥力相等
时的原子间平衡距离。

• 吸引力和原子之间距离的
平方成反比；当两个原子
靠近，排斥力随距离的减
小以6-9的指数次方迅速增
大。

• 平衡点的斜率反映了应力-
应变曲线的斜率，即弹性
模量。

原子间距



• 结合能的最低点即平衡点，其
深度反映了将两个原子完全拉
开所需要的能量。势阱越深，
熔点越高。

• 由于排斥力随距离的变化比引
力随距离的变化大，因而结合
能曲线是不对称的，这就是材
料加热时膨胀的微观原因。
当材料接受能量后，原子的热
振动引起原子在平衡位置周围
的振荡，结合能曲线的不对称
使得原子之间的平均距离随着
温度的升高而增加。 势阱越
窄，热膨胀系数越低。

结合能



• 材料的热膨胀系数（CTE）定义为 α=(1/L)(dL/dT), 即材料在
给定方向上的尺度L 随温度T 的升高而增加，其反映了材料尺
寸随温度的变化。该宏观性质也与材料原子间的键强有关。

材料原子间结合能与热膨胀系数之间的关系

• 材料中原子间结合
能和原子间距的曲
线形状反映了化学
键的强度，进而反
映了材料热膨胀系
数的大小。曲线越
陡峭，最小值越
低，其线性热膨胀
系数越小。



四种化学键材料的结合能

• 结合能大的材料，具有高强度、高熔点。

• 通常，离子键材料具有较大的结合能，而金属
材料则具有较低的结合能。

Bond Binding Energy (kcal/mol)

Ionic 150-370
Covalent 125-300

Metallic 25-200

Van der Waals <10



• 材料的弹性模量（杨氏模量）与原子间作用力——
原子间距离的曲线密切相关。曲线斜率越陡，键强
越高，材料的结合能和熔点越高，表明化学键伸展
所需要的力越大，即弹性模量越大（dF/da 越
陡）。

原子间作用力和弹性模量之间的关系



为什么化学组成相同
（C）的石墨与金刚石
有完全不同的性质？

• 材料中原子和离子的
排列显著影响材料的
性质。

2.2.3 材料的显微结构

非晶

单晶

多晶

非晶

多晶

单晶



材料中原子的排列方式

A: 单原子气体
无序

Examples: Argon gas

B: 无定型材料
短程有序、长程无序

Examples: Amorphous Si, 
Glasses, Plastics

C: 液晶
短程有序

局部长程有序
Example: LCD polymers

D: 晶体材料
短程有序、长程有序

单晶
Examples: Si, GaAs

多晶
Examples: Metals, 
Alloys and Most 

Ceramics



• 无序排列：高温和低压下的单原子气体

原子的无序排列和短程有序排列 (SRO):

Ar

O
HH

O-2

O-2O-2

O-2

Si+4
109.5°

• 短程有序：水
蒸气、无定形
硅以及二氧化
硅玻璃



• 大部分的固体材料，其原子/离子排列是按照规则的
在三维空间呈周期性的重复排列的。

长程有序 (LRO):

• 大部分的金属、合金、半导
体、无机非金属材料以及部
分高分子材料其内部质点的
排列是长程有序的，即具有
晶体结构。





• 由一个晶体组成，大量应用于电子和光学领域。例
如，计算机集成电路板中应用单晶硅。

单晶材料

Silicon Single Crystal



• 多晶材料由许多在空间不同取向的小晶体构成，小
晶体之间的边界区域原子/离子排列不规则，称之为
晶界。

• 工程上实际应用的大量晶体材料均为多晶材料，如
钢材、铝合金等。

多晶材料



多晶材料的微观结构

Au ZnO



• 液晶是一种内部质点具有特殊有序排列的高分子材
料。

• 液晶高分子材料通常具有无定形结构，然而，在电
场或温度变化等外部刺激下其分子在局部范围内排
列有序，成为晶体，故称之为液晶。

液晶



• 晶体：内部质点在三维空间呈周期性重复排列的固

体。

2.2.4 晶体结构

单位晶胞

• 单位晶胞：能够充分反映整

个晶体结构特征的最小构造

单位。

http://www.chem.ox.ac.uk/icl/heyes/structure_of_solids/Coords/NaCl.cmdf


同质多晶



材料的晶体结构

金属材料大多数为晶体（Hg除外），多为立方、六

方晶系。

无机非金属材料主要是Si、O组成的四面体以不同

形式的连接，形成岛状、组群状、链状、层状、架

状等结构。

高分子材料由大量重复的结构单元连接成链状、网

状、聚集体。主要为非晶体结构，次要为晶体。



2.2.5 晶体结构缺陷

• 实际晶体中总是存在着缺陷

• 根据缺陷存在的范围可分为：

• 空位
• 填隙原子/离子
• 取代原子/离子

• 位错

• 晶界

点缺陷

线缺陷

面缺陷

对性能的影响：

比容、比热容、电
阻率

扩散系数、内耗、
介电常数

光吸收

力学性能(固溶强化)



杂质缺陷

填隙杂质原子

置换杂质原子

空位



线缺陷——“位错”

晶体生长情况判断出位错的存在 透射电子显微镜观察到晶体中位错

对性能的影响：实际强度<<理论强度



自然界的缺陷现象



合成与加工是指建立原子、分子和分子聚集体的新排列，

在从原子尺度到宏观尺度的所有尺度上对结构进行控制以

及高效而有竞争力地制造材料和零件的演变过程。

• 合成 ( Synthesis) 

• 常常是指原子和分子组合在一起制造新材料所采用的物理

和化学方法。合成是在固体中发现新的化学现象和物理现

象的主要源泉。

• 加工(Processing) 

• 这里所指的是成型加工，除了上述为生产出有用材料对原

子和分子控制外，还包括在较大尺度上的改变，有时也包

括材料制造等工程方面的问题。

2.3 合成与加工



• 在材料科学与工程中，合成和加工之间的区别变得

越来越模糊

• 合成是新技术开发和现有技术改进的关键性要素

• 现代材料合成技术是人造材料的唯一实现途径

材料的合成与加工



冶金过程 冶金物理化学

熔炼与凝固 凝固学理论

粉末烧结 烧结原理

高分子聚合 聚合反应

材料的制备

不同的材料制备方法，分别具有不同的材料科学
基础内容，即：



冶金过程（化学冶金）冶金过程（化学冶金）

目的： 从原料中提取出金属

火法冶金

熔盐电冶金

湿法冶金

．．．．．．

内容: 炼铁、炼铜

电解铝、镁

水溶液电解锌



熔炼与凝固（物理冶金）熔炼与凝固（物理冶金）熔炼与凝固（物理冶金）

目的: １．金属的精练提纯

２．材料的“合金化”
３．晶体的生长

内容:  1. 平衡凝固 4. 区域熔炼

2. 快速凝固 5. 玻璃的熔炼

3. 定向凝固 6. 熔融法提拉单晶



目的:  1.粉末成型

2.粉末颗粒的结合

内容:  1.粉末冶金技术

2.现代陶瓷材料的制备

粉末烧结粉末烧结粉末烧结



目的:  实现小分子发生化学反应，相互结合形

成高分子。高分子聚合是人工合成三大

类高分子材料：塑料、橡胶、合成纤维

的基本过程。

内容:  1 . 本体聚合 3 . 悬浮聚合

2 . 乳液聚合 4 . 溶液聚合

高分子聚合高分子聚合高分子聚合



材料的加工

传统意义上，材料的加工范畴包括四个方面：

材料的切削：车、铣、刨、磨、切、钻

材料的成型：铸造、拉、拔、挤、压、锻

材料的改性：合金化、热处理

材料的联接：焊接、粘接



三大类材料的成型技术在材料工程中是内容

最为丰富的一部分。如果按材料的流变特性

来分析，则材料的成型方法可分为三种：

1.液态成型

2.塑变成型

3.流变成型

金属的铸造、溶液纺丝

金属的压力加工

金属、陶瓷、高分子成型

材料的成型材料的成型



• 材料的性能 (Performance) 指材料对外部刺激
（外力、热、电磁、化学刺激、药品）的反应或
抵抗（被动地响应），又称“行为”，“表现”。如

强度，电导率等。

• 材料的功能 (Function) 指物质（材料）对应于
某种输入信号时，所产生的质或量的变化，或其
中某些变化会产生一定的输出，即能产生另一种
效应。如压电效应，热电效应等。

2.4 材料的性能与功能



电学----机械 电致伸缩

机械----电学 压电特性

磁学----机械 磁致伸缩

电学----磁学 巨磁阻效应

电学----光学 电致发光

物理性质的交互性—材料应用的关键点

• 现代功能材料不仅仅表现出单一的物理性质，更
重要的是具备了特殊的物理交互性。例如：



• 使用性能 (Service Performance）是材料在使用条

件下应用性能的度量，通常指材料在最终使用状态

时的行为，是材料固有性质与产品设计、工程能力

和人类需要相融合在一起的一个要素，必须以使用

性能为基础进行设计才能得到最佳的方案。

• 使用性能取决于材料的基本性能。

使用性能（服役性能）



使用性能

可靠性、耐用度、寿命、性能价格比、安全性，

及材料固化为产品后，表征产品优良程度的各种

性能指标，如飞行速度.使用温度等。

使用性能描述符



材料的性质取决于其内部结构，只有改变了材料

的内部结构才能达到改变和控制材料性能的目

的，而材料的合成和加工工艺常常对材料的结构

起决定性作用。

材料要素间联系



与其它要素的关系

从材料的产生到进入使用过程，直至损耗，四大要

素存在着逻辑上的因果顺序，即：

合成与加工 结构与成分 材料性质 使用性能

产
生

具
备

提
供



总结

无论是为制造某种产品选择合适材料，选择最佳

的加工工艺，正确地使用材料，还是改善现有材

料或者研制新材料，都需要我们具有材料内部结

构与性能的知识，都需要材料科学的理论指

导．特别是新型材料，其主要特点是以科学为基

础，与新技术、新工艺的发展有相互依存、相互

促进的关系．
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