
第一讲 晶体学基础

1. 物质结晶状态的特征：原子在空间中不随时间变化的、规则的三维周期性排列。
2. 晶体（crystal）和晶态物质
（1）晶体：内部原子或分子呈周期性排列（长程有序）的固体物质。晶体的外部具

有规则的几何形状，内部原子具有周期性的排列结构。

（2）非晶体（amorphous solid）：短程有序但长程无序的固体，玻璃体是典型的非
晶体，所以非晶态又称为玻璃态（glass）。
（3）液晶（liquid crystal）：一维长程有序的液体，比晶体无序，比液体有序。
（4）准晶（quasicrystal）：长程取向有序但不具有长程平移有序结构的固体，准晶

体具有的二十面体对称性中的五重转动轴和经典对称性点阵理论不相容，这种短程的
二十面体对称性禁止空间的周期性，但确定了一种特殊的空间准周期性，长程取向序仍
旧保留。

表 1.1 晶体与非晶体的比较

晶体 非晶体

自范性 * 有 无
各向异性 有 无
固定熔点 有 无

X 射线衍射 可看到分立的斑点或明锐的谱线 不可看到分立的斑点或明锐的谱线
举例 NaCl、I、Cu 等 玻璃、石蜡、沥青、橡胶等

* 自范性：在适宜的条件下，晶体能够自发地呈现封闭的规则和凸面体外形的性质。

3. 空间点阵（space lattice）
微观粒子具有多面体或其他“形状”对阐明几何学晶体学定律是非本质的，重要的

是这些粒子是按照三维空间的周期性规则排列的，因此可以从几何上用最简单的三维
周期性的点的阵列表示，即空间点阵（图 1.1），简称点阵（lattice）。构成空间点阵的
几何点称为阵点（lattice point），或结点。空间点阵是一个抽象的几何概念，每一个阵
点具有完全相同的周围环境。

点阵中的具体内容称为结构基元（structural motif），简称基元（basis）。基元是周
期重复的最小单位。晶体结构即为点阵和基元的组合，即“晶体结构 = 点阵 + 基元”。

4. 空间点阵的实验测定
存在空间点阵的第一个直接的实验证明是 Laue、Friedrich 和 Knipping 在 1912 年
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图 1.1 空间点阵

用 X 射线衍射得到的。目前，使用 X 射线结构分析、电子衍射、中子衍射和场离子显
微镜等方法均可以实现材料结构的测定。
5. 晶胞（unit cell）

空间点阵可以看成一定形式的重复单元在空间无限重复而得，这种重复单元称为
单位晶胞，简称晶胞。一般地，重复单元的选取方式有无限种，且不一定是平行六面体，
但通常选取平行六面体作为晶胞。
（1）简单晶胞（simple cell）：只含有一个阵点的晶胞。
（2）复杂晶胞（multiple cell）：含有一个以上阵点的晶胞。简单晶胞和复杂晶胞都

是单位晶胞。
（3）初基晶胞（primitive cell）：晶胞的最小重复单元，又称原胞。二维点阵的原胞

是平行四边形，三维点阵的原胞是平行六面体。将原胞按照一定比例扩展可以得到相对
应的超胞（supercell）。
（4）惯用晶胞（conventional cell）：是人们约定的能够反映点阵对称性特点的单位，

它可能是点阵的一种原胞，也可能是非初基晶胞，但体积一定是原胞的整数倍。
（5）晶胞参数（cell parameters）：a、b、c、α、β、γ。

图 1.2 晶胞参数

（6）选取晶胞的一般原则：
（a）尽可能选取高次轴为晶轴方向；
（b）晶胞应尽可能反映出点阵的最高对称性；
（c）独立的晶胞参数最少并尽可能使晶轴的夹角为直角；
（d）在满足上述原则的前提下尽可能选取体积最小的原胞。



第二讲 晶体中的点线面

1. 位置矢量（position vector）和结点指数（point index）
空间点阵中任意一个结点的位置矢量，简称为位矢，可以表示为

Rm,n,p = ma + nb + pc (2.1)

其中，m、n、p当取原始晶胞为单位晶胞时为整数，当取复杂晶胞为单位晶胞时则为整
数或简单分数。结点的位置可以由 m、n、p完全确定，称其为结点指数，记为 [[mnp]]。
2. 线指数（line index）
（1）定义：经过原点的直线上的某结点为 [[u′v′w′]]，u′、v′、w′ 的互质整数为 u、v、

w，则用 [uvw] 表示这一结点的直线族，称其为线指数或方向指数。
（2）等同周期：在简单晶胞中，由线指数 [uvw] 可得到等同周期 J 为

J = |Ruvw| = |ua + vb + wc| (2.2)

当单位晶胞为简单立方晶胞时，

J = a
√

u2 + v2 + w2 (2.3)

可见，指数越大，该方向的等同周期也越大。

复杂晶胞的等同指数要额外加一个因子。例如 NaCl的晶格中，由于面心也有结点，

[110] 方向的 J 要加上因子
1
2
。

3. 面指数（plane index）
不过原点的平面在三个轴矢方向上的截距分别为 m、n、p，它们的倒数的互质整

数为 h、k、l，即
1
m

: 1
n

: 1
p

= h : k : l (2.4)

则用 (hkl) 表示这一平面族，称其为面指数。若面于某一个坐标轴平行，则该轴对应的
截距为 ∞，对应的指数为 0。例如，与 c 轴平行的面 p = ∞，l = 0。
4. 晶带
（1）定义：所有平行于同一直线的晶面构成一个晶带，该直线称为该晶带的晶带轴。
（2）晶带定律：每一个晶面至少同时属于两个晶带。
（3）晶带方程：晶面 (hkl) 与晶带 [uvw] 满足

hu + kv + lw = 0 (2.5)

称为晶带方程。
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（4）晶带计算
（a）由两个不平行的晶带 [u1v1w1] 和 [u2v2w2] 求晶面 (hkl)。

h : k : l =

∣∣∣∣∣∣v1 w1

v2 w2

∣∣∣∣∣∣ :

∣∣∣∣∣∣w1 u1

w2 u2

∣∣∣∣∣∣ :

∣∣∣∣∣∣u1 v1

u2 v2

∣∣∣∣∣∣ (2.6)

（b）由两个不平行的晶面 (h1k1l1) 和 (h2k2l2) 求晶面 [uvw]。

u : v : w =

∣∣∣∣∣∣k1 l1

k2 l2

∣∣∣∣∣∣ :

∣∣∣∣∣∣l1 h1

l2 h2

∣∣∣∣∣∣ :

∣∣∣∣∣∣h1 k1

h2 k2

∣∣∣∣∣∣ (2.7)

（c）两个晶面 (h1k1l1) 和 (h2k2l2) 在同一个晶带，若第三个晶面 (h3k3l3) 满足∣∣∣∣∣∣∣∣∣
h1 k1 l1

h2 k2 l2

h3 k3 l3

∣∣∣∣∣∣∣∣∣ = 0 (2.8)

则这三个晶面属于同一个晶带。
（d）一个晶面上的两个晶带 [u1v1w1] 和 [u2v2w2]，若第三个晶带 [u3v3w3] 满足∣∣∣∣∣∣∣∣∣

u1 v1 w1

u2 v2 w2

u3 v3 w3

∣∣∣∣∣∣∣∣∣ = 0 (2.9)

则这三个晶带在同一个晶面上。
5. 晶面间距
晶面的位向由法线表示，法线由余弦表示，即

h : k : l = cos α : cos β : cos γ (2.10)

cos2 α + cos2 β + cos2 γ = 1 (2.11)

因此，晶面间距 dhkl 满足

dhkl = a

h
cos α = b

k
cos β = c

l
cos γ (2.12)

d2
hkl

(h

a

)2

+
(

k

b

)2

+
(

l

c

)2
 = cos2 α + cos2 β + cos2 γ = 1 (2.13)

通常情况下，晶面指数越大，晶面间距越小。
6. 晶面族
在晶体内部晶面间距和晶面上原子的分布完全相同，只是空间位向的晶面可归为

同一晶面族，用 {hkl}表示，它代表由对称性相联系的若干组等效晶面的总和。在一个
晶胞中属于某一晶面族的等效晶面数目称为该晶面族的多重性因子。



第三讲 晶体投影

1. 意义
（1）投影是研究晶体外形和结构的有用工具。
（2）极射赤面投影能清楚地表达晶体点群中对称要素的空间分布。

2.面角守恒定律：在相同温度和相同压力下，成分上和构造上均相同的同种晶体，其对
应晶面之间的夹角是守恒的。
3. 球面投影
（1）以晶体的中心为球心，任意合适长度为半径，作一个大圆球面包围整个晶体，

称为参考球或极球；
（2）由球心引各个晶面的法线，对应每一晶面的一条发现和参考球相交一点，称为

极点；
（3）任意二面角可以直接通过过该二晶面极点的大圆来度量。

4. 极射赤面投影（stereographic projection）
以赤道平面为投影面，以南极 S（或北极 N）为视点进行投影，投影面与参考球相

交成赤道大圆，称为基圆。S 点和极点 P 交投影面于 P ′ 点，即为极点 P 的极射赤面
投影。可以计算得到

OP ′ = r tan α

2
(3.1)

图 3.1 极射赤面投影

5. 极式网和吴式网
极式网是将参考球上经纬线投影到赤道面上得到的图网，吴式网是一组倾斜大圆

和直立小圆投影得到的网图。
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图 3.2 极式网（左）和吴式网（右）



第四讲 点对称操作

1. 对称操作和点对称操作
（1）对称操作：对分子或晶体使其各个原子的位置发生变换的操作，结果是使分子

或晶体的状态与操作前的状态相同。

（2）点对称操作：在操作过程中保持空间有一个点不动的对称操作。
2. 对称元素和对称操作

表 4.1 对称元素和对称操作

对称元素符号 对称元素 基本对称操作符号 基本对称操作

E — E 恒等操作
Cn 旋转轴 C1

n 绕 Cn 轴逆时针旋转 2π/n
σ 镜面 σ 通过镜面反映
i 对称中心 i 按对称中心反演

Sn 映轴 S1
n = σC1

n 绕 Sn 轴旋转 2π/n，接着按垂直于轴的平面反映
In 反轴 I1

n = iC1
n 绕 In 轴旋转 2π/n，接着按中心点反演

（1）旋转轴（Cn）

旋转操作是将分子或晶体绕通过其中心的轴旋转一定角度使分子复原的操作，其
元素为旋转轴，用 Cn 表示。能使物体复原的最小正旋转角称为基转角（α），Cn 轴的
基转角 α = 2π/n，旋转角度按逆时针方向计算。和 Cn 轴相应的基本旋转操作为 C1

n，
当连续进行相同的基本旋转操作时可分别记为

C2
n = C1

nC
1
n,C3

n = C1
nC

1
nC

1
n, . . . (4.1)

所有体系都有无限个 C1 轴，又称恒等操作或主操作，用 E 表示，相当于乘法中的 1。
对于分子等有限物体，Cn 的轴次并不受限，n 可以为任意正整数；但在晶体等具有长
程平移对称性的物体，则只有 1、2、3、4、6 次轴，证明如下。

考虑一个具有 n 次旋转轴的空间点阵，结点 A 上有一个基转角为 α 的旋转轴，根
据点阵的平移性，平移点 B 点也有一个基转角为 α 的旋转轴，A 点和 B 点分别以彼
此为轴旋转得到 C 点和 D 点，可见 AB = AD = BC。根据平移对称性，CD = nAB，
其中 n 为正整数。由于

CD = AB + 2AB cos(π − α) = AB(1 − 2 cos α) (4.2)

n = 1 − 2 cos α (4.3)

cos α = 1 − n

2
∈ [−1, 1] (4.4)
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符合该条件的 n = 3, 2, 1, 0, −1，对应的 α 只能为 2π, π, 2π/3, π/2, π/3，即 1、2、3、4、
6 次轴。

图 4.1 对称定律的证明

在分子和晶体中轴次最高的旋转轴通常被视为主轴，其它旋转轴视为副轴。各种对
称操作都可以用矩阵的形式表示。一般地，Ck

n 操作可以表示为

Ck
n =


cos 2π

n
− sin 2π

n
0

sin 2π
n

cos 2π
n

0
0 0 1


k

=


cos 2π

n
k − sin 2π

n
k 0

sin 2π
n

k cos 2π
n

k 0
0 0 1

 (4.5)

此外，Ck
n 的逆操作 C−k

n 和 Cn−k
n 相等。

（2）镜面（σ）

镜面是平分物体的平面，通过反映操作可以复原。反映操作是使分子中的每一点
都反映到该点到镜面垂线的延长线上，在镜面另一侧等距离处。若镜面在 xOy 平面上，
则 σ 用矩阵可以表示为

σ =


−1 0 0
0 −1 0
0 0 1

 (4.6)

连续进行两次反映操作相当于主操作，反映操作和它的逆操作相等。

σn =

 E, n为偶数
σ, n为奇数

(4.7)

根据镜面和旋转轴的位置关系，镜面共分为三种。与主轴垂直的镜面称为 σh，通
过主轴的镜面称为 σv，通过主轴且平分垂直于主轴的两个副轴的镜面称为 σd。通常情
况下，副轴均为 C2 轴。

图 4.2 三种镜面
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（3）对称中心（i）

当物体有对称中心 i时，从分子中任一原子至对称中心连一直线并延长，必可在和
对称中心等距离的另一侧找到另一相同的原子。和对称中心相应的对称操作称为反演。
若对称中心在原点，反演操作 i 可以表示为

i =


−1 0 0
0 −1 0
0 0 −1

 (4.8)

连续进行两次反演操作相当于主操作，反演操作和它的逆操作相等。

in =

 E, n为偶数
i, n为奇数

(4.9)

（4）映轴（Sn）

映轴 Sn 所对应的基本操作为 S1
n 绕 Sn 轴旋转 2π/n，接着按垂直于轴的平面反映，

即 S1
n = σC1

n，它是一个联合操作。S1 等于镜面，S2 等于对称中心，S3 = C3 + σh，S4

是独立的对称元素，S5 = C5 + σh，S6 = C3 + i。

对于映轴 Sn，当 n 为奇数时，Sn = Cn + σh，有 2n 个操作；当 n 为偶数且不为
4 的倍数时，Sn = Cn/2 + i，有 n 个操作；当 n 为 4 的倍数时，Sn 是独立的对称元素，
且 Sn 和 Cn/2 同时存在。

图 4.3 S4 操作

（5）反轴（In）

映轴 Sn 所对应的基本操作为 S1
n 绕 In 轴旋转 2π/n，接着按中心点反演，即

I1
n = iC1

n，它是一个联合操作。I1 等于对称中心，I2 等于镜面，I3 = C3 + i = S6，I4

是独立的对称元素，I5 = C5 + i = S10，I6 = C3 + σ = S3。

对于反轴 In，当 n 为奇数时，In = Cn + i，有 n 个操作；当 n 为偶数且不为 4 的
倍数时，In = Cn/2 + σ，有 n 个操作；当 n 为 4 的倍数时，In 是独立的对称元素，且
In 和 Cn/2 同时存在。

3. 对称元素的组合
（1）两个旋转轴的组合
交角为 2π/2n 的两个 C2 轴相组合，在其交点上必定出现一个垂直于这两个 C2 轴

的 Cn 轴，而垂直于 Cn 轴通过交点的平面内必有 n 个 C2 轴。反之，由旋转轴 Cn 与
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垂直于它的 C2 轴组合，在垂直于 C2 轴的平面内必有 n 个 C2 轴，相邻两个轴间的夹
角为 2π/2n。
（2）两个镜面的组合
两个交角为 2π/2n 的镜面，其交线必为 n 次轴。反之，Cn 轴和通过该轴并与它平

行的镜面组合，一定存在 n 个镜面，且相邻镜面的夹角为 2π/2n。
（3）偶次旋转轴、镜面和对称中心之间的组合
一个偶次旋转轴与一个垂直于它的镜面组合，必定在交点上出现对称中心；一个偶

次旋转轴与对称中心组合，必有一垂直于这个轴的镜面；对称中心与一镜面组合，必有
一垂直于该面的二次旋转轴。



第五讲 群论基础

1. 群（group）
若对称操作 A,B,C, · · · 的集合 G = {A,B,C, · · · } 同时满足以下四个条件，则

G 形成一个群。
（1）封闭性：A,B ∈ G，则 C = AB ∈ G；
（2）主操作：G 中必有一个 E 使 AE = EA = A；
（3）逆操作：∀A 必有 AA−1 = A−1A = E；
（4）结合律：A(BC) = (AB)C。

2. 群的阶：群中包含的元素个数。
3. 群的乘法表

群的阶次和群的乘法表大小相同，即 n 阶群的乘法表的大小必为 n × n。根据对
称操作对应矩阵的行列式可以把操作分成两类，行列式为 +1的称为第一类操作，如旋
转；行列式为 −1 的称为第二类操作，如镜面和反演。第一类与第一类、第二类与第二
类的乘积为第一类操作，第一类与第二类的乘积为第二类操作。注意写乘法表时的先后
顺序，先操作行坐标，再操作列坐标。

表 5.1 C3v 的乘法表

C3v E C1
3 C2

3 σa σb σc

E E C1
3 C2

3 σa σb σc

C1
3 C1

3 C2
3 E σc σa σb

C2
3 C2

3 E C1
3 σb σc σa

σa σa σb σc E C1
3 C2

3
σb σb σc σa C2

3 E C1
3

σc σc σa σb C1
3 C2

3 E
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表 6.1 七大晶系

晶系
Crystal System

对称条件
Symmetry Conditions

特点
Characteristics

全对称点群
Holohedral

Point Group

三斜
Triclinic 1(E) or 1̄(i) a ̸= b ̸= c

α ̸= β ̸= γ
1̄

单斜
Monoclinic 2(C2) or 2̄(m) a ̸= b ̸= c

α = β = 90◦ ̸= γ
2/m

正交
Orthorhombic 2 × 2(C2) or 2̄(m) a ̸= b ̸= c

α = β = γ = 90◦ mmm

四方
Tetragonal 4(C4) or 4̄(S3

4) a = b ̸= c
α = β = γ = 90◦ 4/mmm

三方
Rhombohedral 3(C3) or 3̄(S5

6)

a = b ̸= c
α = β = 90◦, γ = 120◦

————— or —————
a = b = c

α = β = γ（菱形轴）

3̄m

六方
Hexagona 6(C6) or 6̄(S5

3) a = b ̸= c
α = β = 90◦, γ = 120◦ 6/mmm

立方
Cubic 4 × 3(C3) or 3̄(S5

6) a = b = c
α = β = γ = 90◦ m3m

晶胞结构
Unit Cell Geometry

三斜 单斜 正交 四方 三方 六方 立方





第七讲 分子点群

点群：晶体或分子中所含有的全部宏观对称元素至少交于一点，这些汇聚于一点的
全部对称元素的组合称为点群。

图 7.1 分子点群示意图
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1. Cn 点群（循环点群）
只有一个 n 次旋转轴，独立的对称操作有 n 个，阶次为 n。

2. Cnh 点群
有一个 n次旋转轴和垂直于此轴的镜面 σh，阶次为 2n。当 n为偶数时，对称元素

包括 Cn, σh, i(In)；当 n 为奇数时，对称元素包括 Cn, σh, I2n。习惯上，C1h 用 Cs 表示。
3. Cnv 点群

在 Cn 点群中加入一个通过 Cn 轴的镜面 σv，由 Cn 转动必产生 n个 σv，形成 Cnv

点群，阶次为 2n。对称元素为 Cn 和 n 个 σv。
4. Cni 点群和 Sn 点群

分子中只包含一个反轴（或映轴）的点群。当 n 为奇数时，所属点群为 Cni，可看
作在 Cn 中加入一个 i（i 在 Cn 轴上）得到，对称元素为 Cn, i, In，阶次为 2n；当 n 为
偶数且不为 4 的倍数时，属于 Cn

2 h 点群；为 4 的倍数时，分子中只有一个反轴 In 或
映轴 Sn，属于 Sn 点群，阶次为 n。
5. Dn 点群（二面体点群）
在 Cn 中加入一个垂直于 Cn 的 C2 轴，则在垂直于 Cn 的轴内必有 n 个 C2，得到

Dn 点群，对称元素为 Cn 和 nC2，阶次为 2n。
6. Dnh 点群
在 Dn 中加入一个垂直于 Cn 的镜面 σh，得到 Dnh 点群。n个 C2 与 σh 组合必然产

生 n个 σv，当 n为偶数时，与 σh 组合必然产生 i，因此对称元素为 Cn, n个 C2, σh, In, n

个 σv, i；当 n 为奇数时，对称元素为 Cn, n 个 C2, σh, I2n, n 个 σv。Dnh 点群的阶次为
4n。

注：没有 Dnv 点群，因为 Dnh 中的 C2 和 σh 已经组合得到 σv 了。
7. Dnd 点群

在 Dn 点群中加入一个通过 Cn 又平分两个 C2 夹角的镜面 σd，得到 Dnd 点群。当
n 为奇数时，对称元素有 Cn, n 个 C2, n 个 σd, i(In)；当 n 为偶数时，对称元素有 I2n, n

个 C2, n 个 σd。Dnd 点群的阶次为 4n。
8. T, Th, Td 点群

4 个 C3 轴沿立方体对角线安置，3 个 C2 分别于 x, y, z 轴重合构成 T 点群，阶次
为 12。在 T 点群中加入 σh 与 C2 垂直，得到 Th 点群，对称元素为 4 个 C3，3 个 C2，
3个 σh，i（4个 I3），阶次为 24。在 T 中加入 σd 通过 C2 轴，平分两个 C3 的夹角，得
到 Td 点群，对称元素为 4 个 C3，3 个 I4，6 个 σd，阶次为 24。正四面体构型的分子
通常属于 Td 点群，如 CH4，P4 等。
9. O, Oh 点群

3 个互相垂直的 C4 轴，交点为原点，3 个 C4 分别与 x, y, z 重合，对角线有 4 个
C3，构成 O 点群，对称元素为 4 个 C3，3 个 C4 和 6 个 C2，阶次为 24。O 中加入 σh

使其与 C4 垂直，得到 Oh 点群，对称元素为 3 个 C4，4 个 C3，6 个 C2，6 个 σd，3
个 σh，i（3 个 I4 和 4 个 I3），阶次为 48。正八面体和立方体构型的分子通常属于 Oh

点群，如 SF6，立方烷等。
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10. I, Ih 点群
I 和 Ih 点群的特征是有 6 个 C5 轴。其中 Ih 的对称元素包括 6 个 C5，10 个 C3，

15 个 C2，15 个 σ 和 i 等，阶次为 120，如 B12H
2−
12 ；而将 In 中的第二类操作除去得到

I 点群，阶次为 60。
11. Kh 点群（O(3) 点群）

具有球对称的分子属于 Kh 点群，如稀有气体等单原子分子。Kh 包含无数多个对
称元素，阶次为 ∞。

表 7.1 正多面体的形状

正四面体 正八面体 立方体 正五角十二面体 正三角二十面体

面数 4 8 6 12 20
面的边数 3 3 4 5 3

汇聚于顶点的棱数 3 4 3 3 5
棱数 6 12 12 30 30
顶点数 4 6 8 20 12
二面角 70◦32’ 109◦28’ 90◦ 116◦34’ 138◦12’
点群 Td Oh Oh Ih Ih
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图 7.2 分子点群的判别



第八讲 晶体点群

表 8.1 国际记号中 3 个位置代表的方向

晶系 第 1 个位置 第 2 个位置 第 3 个位置
三斜 – – –
单斜 c 或 b – –
正交 a b c
四方 c a a + b

三方（菱面体） a + b + c a − b –
三方（六方） c a –
六方 c a 2a + b
立方 a a + b + c a + b

表 8.2 32 个点群的国际符号和 Schoenflies 符号，加粗的为 Laue 群 *

* Laue 群：32 个点群中具有反演中心的 11 个点群可用来描述 X 射线衍射中所显示的
对称图象，称为 Laue 群。
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表 8.3 32 个点群的符号和对称元素

* 全对称点群：每个晶系中阶次最高的点群，包含最多的对称元素。七大晶系的全对称
点群分别为 1̄, 2/m, mmm, 4/mmm, 3̄m, 6/mmm, m3m。



第八讲 晶体点群 − 21 −

图 8.1 32 个点群的极射赤面投影
（http://pd.chem.ucl.ac.uk/pdnn/symm2/pntgrp1.htm）

http://pd.chem.ucl.ac.uk/pdnn/symm2/pntgrp1.htm




第九讲 Bravais 格子

对空间格子的简单格子（P）进行有心化可以得到 A（B、C）、I和 F格子，将四种
基本的格子与七大晶系相乘再删去重复的格子得到共 14 种 Bravais 格子。一般情况下，
不存在某种格子的原因有两种：可以化简成更简单的格子和晶系的特征对称性被破坏。

图 9.1 14 种 Bravais 格子





第十讲 非点对称操作

在点对称操作的基础上加上平移操作得到非点对称操作。

图 10.1 晶体中可能存在的对称操作
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图 10.2 各种滑移面示意图
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图 10.3 各种螺旋轴示意图





第十一讲 三维空间群

将 32 种点群和 14 种 Bravais 格子组合可以得到 73 种点式空间群，在点式空间群
上继续添加平移操作最终可以得到 230 种空间群。
空间群网址：http://img.chem.ucl.ac.uk/sgp/large/sgp.htm

图 11.1 73 种点式空间群

http://img.chem.ucl.ac.uk/sgp/large/sgp.htm
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图 11.2 230 种空间群
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点式空间群图式的画法——以 Cmmm 为例：
（1）判断所属点群为 mmm，对应晶系为正交晶系，做出格子的俯视图应为长方形。
（2）判断 Bravais 格子为 C 格子，因此最终作图应该包括如下五个位置的部分。

（3）根据 mmm点群的极射赤面投影，做出一个位置的点，注意正负号和逗号的对
应关系。

（4）做出其他位置的点。

（5）寻找对称操作，先找点群内部具有的，再找不同组的点之间的对称元素，注意
表示符号，不在 0高度的要标出位置，不要忘记在纸面内的对称面和滑移面。此外，还
可以根据空间群的图示得到其一般等效位置的坐标。
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非点式空间群数量繁多且规律性相较点式空间群更差，掌握课程 PPT 中的内容即
可，主要思想是在对应的点式空间群基础上在对应方向加上平移对称性将部分点平移
从而得到螺旋轴和滑移面。



第十二讲 二维空间群

5 种二维空间点阵：斜方、长方、有心长方、四方、六方。

图 12.1 5 种二维空间点阵

图 12.2 17 种二维空间群
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图 12.3 17 种二维空间群的对称性



第十三讲 国际空间群表

1. 空间群国际符号

图 13.1 国际符号各个位置的含义

2. 空间群国际符号的作用：确定晶系、对称要素、同态点群、Bravias 点阵、点式/非点
式空间群和一般等效点系等。

等效位置数 × 位置对称性点群的阶 = 空间群点群的阶

3. Wyckoff 位置：表示晶胞中等价原子的对称性，包括多重度（multiplicity）、字母
（Wyckoff letter）、位置的对称性（site symmetry）和位置的分数坐标。字母从下向上排
列，最上面的一行对应一般位置，多重度最大，位置的分数坐标也最多。
（1）等价点系：晶胞中相同原子的数目。
（2）一般位置等价点系：不在对称要素上的点及其在布拉菲格子格点上的等价点。
（3）特殊位置等价点系：对称要素上的点及其在布拉菲格子格点上的等价点。

4. Seitz 算符
空间群的操作可以用算符 {R|τ} 表示，即

r′ = {R|τ}r = Rr + τ, (13.1)

其中，R 为旋转、镜面、反演等基本操作，τ 为平移操作，当 τ = 0 时对应点式操作，
̸= 0 是对应非点式操作。
注意：对于几个对称操作不交于一点的情况，要额外考虑平移分量。对于不经过原

点的操作，要先将坐标系平移到使操作过原点，再乘对应的矩阵，最后不要忘记将坐标
系再平移会原位置。
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