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晶体的定义：

    晶体是原子或者分子
规则排列的固体；

    晶体是微观结构具有
周期性和一定对称性的固
体；

    晶体是可以抽象出点
阵结构的固体。



普通晶体的衍射花样；a) 一般花样；b) 有序相花样



准晶的衍射花样与形貌示意图。 a) Al-Ni-Co二维十次准
晶花样； b) 三维准晶沿五次轴得到的衍射花样； c) 三维

准晶的外形示意图。



国际晶体学联合会下设的非周期晶体
学术委员会在1992年建议，将晶体
的定义改为：

晶体是能够给出明锐衍射的固体，非
周期晶体是没有周期平移的晶体。



晶体的特性

1）自范性或自限性

就热力学可能性而言，任何晶态的物质总是
倾向于以凸多面体的形式存在，晶体的这一
性质称为自限性或自范性。

面角守衡定律：（由丹麦的斯丹诺于1669年提
出）

在相同的热力学条件下，同一物质的各晶体之在相同的热力学条件下，同一物质的各晶体之
间比较，相应晶面的大小、形状和个数可以不间比较，相应晶面的大小、形状和个数可以不
同，但相应晶面间的夹角不变，一组特定的夹同，但相应晶面间的夹角不变，一组特定的夹
角构成这种物质所有晶体的共同特征。角构成这种物质所有晶体的共同特征。



晶体的特性

2）具有特定的熔点；

3）晶体能够产生衍射；

4）晶体的宏观均匀性：均匀性是晶体中坐
标原点的任何平移后性质的不变性；

5）晶体的各向异性：晶体的物理性质随方
向不同而有所差异的特性，称为晶体的各向
异性。



点阵的定义：

         点阵是在空间任何方向上均为周期排布的无限
个全同点的集合。

与点阵有关的历史

1830年，德国的Hessel总结出晶体多面体的32种对称类
型；

1849年，法国的布拉维确定了三维空间的14种空间点阵
即14种Bravais格子；

1887年，俄国的加多林严格推导出32个晶体学点群；

1890~1891年，俄国的费道罗夫和德国的熊夫利斯先
后独立地推导出230个晶体学空间群，建立了晶体结构理论
的基本框架。



小结

  晶体的特性：自范性、固定的熔点、宏
观均匀性、各向异性；

  面角守衡定律：在相同的热力学条件下，在相同的热力学条件下，
同一物质的各晶体之间比较，相应晶面的大同一物质的各晶体之间比较，相应晶面的大
小、形状和个数可以不同，但相应晶面间的小、形状和个数可以不同，但相应晶面间的
夹角不变，一组特定的夹角构成这种物质所夹角不变，一组特定的夹角构成这种物质所
有晶体的共同特征。有晶体的共同特征。
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1、对称轴
若形体绕轴转过360°/n（n为整数）后即回复为自身，则
该形体具有n次旋转对称，这个轴就称之为n次对称轴。n
次旋转对称本身构成一个群。在晶体中，由于受平移对称
的制约，只能存在1，2，3，4，6次旋转对称操作。

2、反映面
若形体中的一个面将形体分成两部分，且两部分上的点相
对于该平面成镜面对称，则该平面称为该形体的反映面，
以符号m表示。反映也构成群。

3、反演中心
若形体中的所有点都相对于某一点中心对称，则该点就是
反演中心，用符号-1表示。

晶体中的对称元素



4、平移
在晶体中，沿某个周期方向平移一个或多个周期后，我
们认为晶体没有发生改变，称之为平移对称。

5、旋转反演
旋转和反演的复合操作构成一个不同于旋转和反演的对
称群。

6、螺旋
旋转与平行平移的组合。

7、滑移
反映与平行平移的组合



晶体学点群
将以上点对称操作任意组合，能够构成群的组合
有32种，这就是晶体中能够存在的点对称操作组
合，称之为晶体学点群。

1;2;3;4;6;222;32;422;622;23;432旋转点群：

中心对称
的点群：

_ _ _

_ _
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m m m

m m m m m m m
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非中心对称
的点群：

_

_ _ _ _
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小结

晶体中的基本对称操作只有四种，分别是：旋
转、反映、反演和平移；另外旋转和反演组合
可构成旋转反演对称操作，旋转和平移可以构
成螺旋对称操作，反映和平移可以构成滑移对
称操作；

将晶体中能够存在的点对称操作任意组合，能
够成群的有32种，这就是32种晶体学点群；
32种点群中只有11种是中心对称的点群。
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空间点阵的类型
在讨论点群的时候，讲的是平移对点群对称元素的制
约；当晶体中的对称元素确定以后，又会反过来制约平
移群和点阵的类型！

无论晶体的点群是否具有中心对称性，当从晶体中抽无论晶体的点群是否具有中心对称性，当从晶体中抽
象出晶体的点阵以后，其空间点阵总是中心对称的！象出晶体的点阵以后，其空间点阵总是中心对称的！

这是因为晶体中的原子团可以不是中心对称的，但是
当将其抽象为空间点阵点以后，阵点总是中心对称的，
再加上平移群也显示中心对称的特点，使得空间点阵
一定是中心对称的。





金刚石的空间
群是Fd-3m，
其点群是中心
对称的，而硫
化锌（闪锌矿）
的空间群是F-
43m，其点群
不是中心对称
的，但两者都
是面心立方点
阵，点阵都是
中心对称的。







因此按点群的对称性来划分空间点阵时，只须要
考虑11个中心对称的点群；另外，这11个中心
对称的点群与平移群结合时，将会使其中的4个
与另外4个具有完全相同的对称元素；因此只能
划分出七个晶系。

七大晶系：
三斜；单斜；正交；三斜；单斜；正交；
四方；三角；六角；四方；三角；六角；

立方。立方。

按点群的对称性分类



按点阵的对称性分类

三维空间点阵有6个参数（a，b，c，α,β,γ），在一
组参数下，按照对称性由低到高的顺序，依次考虑点阵
的各种点群对称性，一旦不能容纳某些点群时，则变动
点阵参数。这样可以得出。

七个Bravais系为：
三斜；单斜；正交；四方；三斜；单斜；正交；四方；
菱面体；六角；立方。菱面体；六角；立方。

当选用能充分反映点群对称性的惯用晶
胞时，可以得到14种bravais点阵





14种
bravais点
阵示意图



小结

从点群的对称性出发，可以将空间点阵分为
七个晶系，分别是：三斜；单斜；正交；四三斜；单斜；正交；四
方；三角；六角；立方。方；三角；六角；立方。

从点阵的对称性出发，可以将空间点阵分为
七个Bravais系，分别是：三斜；单斜；正三斜；单斜；正
交；四方；菱面体；六角；立方。交；四方；菱面体；六角；立方。

当选用能充分反映点群对称性的惯用晶胞时，
可以得到14种bravais点阵
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倒易点阵的定义
倒易点阵是相对于晶体的正空间点阵而言的，它与正
空间点阵互为倒易，是一对矛盾的统一体。

倒易点阵基矢与
正空间矢量间的
关系是：

V


* b ca

V


* c ab

V


* a bc

其中V是正空间点阵单胞的体积，等于三个基矢的混合积。

( ) ( ) ( )V         a b c b c a c a b



由倒易点阵基矢的定义，容易推出：

a*•a=1      a*•b=0      a*•c=0 
b*•a=0     b*•b=1      b*•c=0
c*•a=0     c*•b=0       c*•c=1

V•V*=1

 
1 0 0
0 1 0
0 0 1

E
   
       

     

*

*

*

a
b a b c
c



研究倒易点阵的意义：

利用倒易点阵可以比较方便地导出
晶体几何学中的各种重要关系式；

用倒易点阵可以方便而形象地表示
晶体的衍射几何学；

在物理学中可以用倒易点阵来表示
波矢。



倒易点阵的矢量r*=ha*+kb*+lc*在方向上与正空间的同
名晶面(hkl)垂直，在数值上为正空间点阵中同名晶面
(hkl)的面间距的倒数。



这是倒易点阵的一个重要性质这是倒易点阵的一个重要性质



晶带轴定律

设正空间中的某一矢量为：ua+vb+wc；倒空间
的任一矢量为： ha*+kb*+lc*；则上面两矢量的
点乘为：

(u + v +w ) (h + k + l )
= hu + kv + lw

 * * *a b c a b c

当两矢量互相垂直时，其点乘为０，此时有：

hu + kv + lw = 0



hu + kv + lw = 0
给定一个正空间的晶向(uvw)，满足上式的所有
晶面 (hikili)属于同一个晶带，其晶带轴即为
(uvw)；这就是晶带轴定律。

给定一个正空间的晶向(uvw)，对于任一给定的
整数N，满足上式的所有晶面(hikili)都在倒空间
的同一层倒易面上；该倒易面上的任意矢量
(hikili)与晶向(uvw)的点乘都等于整数N，这就
是广义晶带轴定律。

hu + kv + lw = N



高阶劳埃带花样产生的示意图



高阶劳埃带花样实例



 A、已知两晶面(h1k1l1)、(h2k2l2)，要求这两
个晶面所属的晶带轴，只须将与两晶面对应的倒
易矢量叉乘即可，所得的正空间矢量即为两晶面
的晶带轴。

 

1 1 1 2 2 2 1 1 1

2 2 2

u v w =

(h + k + l ) (h + k + l ) = h k l
h k l

 
 
 
 
 

* * * * * *

a
b
c

a b c
a b c a b c



B、已知两晶向(u1v1w1)， (u2v2w2)，求其
构成的平面(hkl)，只须将两个正空间矢量叉
乘即可；

 

1 1 1 2 2 2 1 1 1

2 2 2

h k l =

(u + v +w ) (u + v +w ) = u v w
u v w

 
 
 
 
 



*

*

*

* * *

a
b
c

a b c
a b c a b c



[01-1]/[0-11]晶带花样



由倒易矢量的定义可以知道，倒空间中的三个基
矢其实是正空间中与正空间基矢共原点的三个矢
量，因此可以用空间变换将两组基矢联系起来，
从而将正、倒空间的矢量计算结合起来。

G被称为正空间到倒空间变换的度量张量，
它是晶体学计算中一个非常重要的参量。
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c c a c b c c
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同样可以引入倒易点阵的度量张量G*
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cos cos
cos cos
cos cos

a ab ac
ab b bc
ac bc c

 
 
 

    
         

        

a a a b a c
G b a b b b c

c a c b c c

   
     
    

a* a* a* b* a* c*
G* b* a* b* b* b* c*

c* a* c* b* c* c*



由于： 1G G

将两矩阵的相应值进行对比，立刻可以得到倒
易点阵的点阵常数：











小结小结

倒易点阵是用来处理正空间点阵一种数学工具，
倒易空间的基矢是由正空间的基矢构造出来的，
因此正倒空间可以通过空间变换联系起来；

利用倒易点阵可以非常方便地导出晶体几何学
中的各种重要关系式；

倒易空间与正空间具有相同的点阵类型。
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球面投影

点阵中的方向和点阵平面的方位以及它们之间的关系是三维
空间的立体关系，用立体图形来表示是很不方便的，所以最
好想办法把这些关系在平面图中表示出来。为了实现这一目
的，第一步是将晶体投影到二维的球面上。

过一晶体的中心，以任意半径作一参考球（要求参考球比晶
体大得多），并由球心作各晶面的法线及晶向的方向线，将
它们投影在参考球上，这种表达方式就叫做球面投影。

晶向与参考球相交的点称之为迹点；晶面延展后和参考球相
交为一个大圆，这个大圆就是该晶面在参考球上的面痕或者
迹径；晶面法线和球面的交点可以表示该晶面，这个交点称
为极点。





极射赤面投影

极射赤面投影是以参考球的赤道面作为投影面，
以南极（或者北极）作为观测点，连接南极与上
半球面的球面投影点，则连线与赤道面（投影面）
的交点即代表晶体的投影。下半球面上的点与北
极相连，可另选符号，以与上半球的投影点相区
别。全部极射赤面投影点都分布在一个与球直径
相等的大圆内，投影图的边界大圆称之为基圆。





球面投影与极射赤面投影的几个重要关系：

1、球面上过南北极的大圆（了午线大圆），在
极射赤面投影图上是一根过图中心的直线；

2、球面上一般大圆的投影是一个大圆弧，例如
过投影面直径的大圆，其极射赤面投影是过该直
径的大圆弧线；

3、球面上一般小圆的投影是小圆弧。





极式网和吴里夫网

其中吴里夫网是研究晶体投影、晶体取向的有力工具，吴
式网有直径为100mm,200mm,300mm等几种，间隔
为1~2度。



吴里夫网的应用

1、求晶面间的夹角和晶体的转动



标准极图



总结总结
晶体是微观结构具有周期性和一定对称性的固
体，晶体的特性包括自范性、宏观均匀性、各
向异性以及固定的熔点；

晶体中的对称性包括旋转、反映、反演、旋转
反演、螺旋、滑移和平移；所有点对称元素的
任意组合只能构成32种点群；

按点阵的对称性，可以将空间点阵分为七种晶
系和十四种点阵类型，这七种晶系分别是：三
斜、单斜、正交、四方、菱面体、六角和立
方；



 倒易点阵是用来处理正空间点阵的一种数学
工具，利用倒易点阵可以非常方便地导出晶体
几何学中的各种重要关系式，计算后表明倒易
空间与正空间具有相同的点阵类型。

 利用极射赤面投影图可以将晶体中三维空间
的立体关系在二维平面上表示出来。


