
第七章 晶体结构的点阵理论-教学内容

二、教学目标及重点、难点：

通过本章的学习，掌握晶体的点阵结构理论，了解晶体结构及其结构与性

能的关系。

重点：晶体的点阵结构、晶胞、晶面指标、布拉格方程、衍射强度与晶胞

中原子的分布

难点：晶体的点阵结构

一、知识点提示

晶体的点阵结构理论、 晶体结构的对称性、 X射线在晶体中的衍射、 衍

射方向与晶胞参数、系统消光条件



三、基本内容

§7.1 晶体的点阵结构与晶体的缺陷

7.1.1 晶体概述

7.1.2 晶体的点阵结构理论

§7.2 晶体结构的对称性

7.2.1 晶体的宏观对称性

7.2.2 晶体宏观对称性的分类

7.2.3 晶体的微观对称性

7.2.4 对称性应用举例

课堂讲授法： 全部

讨论法 ： 全部

小组合作学习： 1.点阵的理解 2.空间结构与晶体结构

自主学习： 1.本章总结（Schema）； 2.习题

§7.3 X射线晶体结构分析原理

7.3.1 X射线在晶体中的衍射

7.3.2 衍射方向与晶胞参数

7.3.3 衍射强度与晶胞中原子的分布̶̶̶系统

消光条件

7.3.4单晶结构分析简介

四、授课方法：



五、对应课程目标：
1.初步掌握运用量子力学基本原理，在原子、分子的水平上研究原子、分
子、晶体结构的运动规律以及物质微观结构和其性能间的关系。

3.学生通过本课程的学习，能够从微观层次着眼，抓住问题本质，以量子
力学为理论依据，深刻理解“结构决定性质”这一基本原理，培养理论联系
实际的能力，树立正确的自然观，掌握科学的方法论。

4. 通过深入理解结构和性能之间的关系，深化对前修课程如无机化学、有
机化学等有关内容的理解，为学习后续课程，阅读化学文献，从事科学研
究和中学化学教学打下基础。

6. 养成良好的自主学习习惯，能够以小组形式有效合作开展主题研讨。

六、学习达标要求：
1.基本概念（要求达到“理解”层次）：点阵，晶胞，晶面指标，空间格子，
衍射强度，系统消光。
2. 晶体的点阵结构（要求达到“综合”层次）：14种空间点阵格子、晶体的
对称性。
3. 射线晶体结构分析原理（要求达到“综合”层次）：布拉格方程、消光条
件。



第七章 晶体结构的点阵理论



• 定义：晶体的外部多是有规则的多面体。内部结构微粒

（原子、分子、离子等）在空间有规则、有周期性

排列的固体物质。

如：NaCl a

要素：①周期性重复的内容——结构基元

②重复周期的大小和方向。

类型：按作用力划分——离子晶体，原子晶体，

分子晶体，金属晶体，混合型晶体等。

结构的周期性：是指同一种微粒在空间排列上每隔一定距
离重复出现。

Crystal: 坚硬的冰。 区别于 Amorphous：无定型



§7-1 晶体的点阵结构

一、晶体的通性：1、自范性：自发形成有规则的多面体外型
（F+V-E=2）

2、均匀性：周期组成相同，密度相同

3、各向异性：不同方向性质不一样

4、固定熔点：键的特点一致

5、对称性：发生X 射线衍射

目前已知晶体中可以找到五种柏拉图正多面体中的三种，只有正十二面体和正二
十面体的晶体没有找到。（想一想是为什么？后面的知识中会有解答。）



如：NaCl a

要素：①周期性重复的内容——结构基元

②重复周期的大小和方向。

结构的周期性：是指同一种微粒在空间排列上每隔一定距
离重复出现。

二、晶体的点阵结构：由于晶体具有周期性结构，可以把结构

基元抽象成点，形成点阵，先用数学研究。

1、点阵：按连接其中任意两点的向量进行平移后，均能复原

的一组点。

如 等径密置球 . . . . . . . . . a
3a



结构基元与点阵点



特点:①点阵是由无限多个点组成;

②每个点周围的环境相同;

③同一个方向上相邻点之间的距离一样.

晶体结构 = 点阵+结构基元

1、直线点阵：一维点阵

如：结构

点阵

结构基元：

... a 

2a

素向量：相邻两点连接的向量—— a

复向量：不相邻两点连接的向量—— ma

平移：使图形中所有的点在同一方向上移动同一

距离使之复原的操作。



平移群：包括按素向量和复向量进行所有平移操作组成的向量群

,2,1,0,  mamm

可以说，点阵是描述晶体结构的几何形式；

平移群是描述晶体结构的代数形式。

3、平面点阵：二维点阵

特点：①可以分解成一组组直线点阵；

②选在同一平面上的两个向量，

组成平行四边形

——平面点阵单位；

③按单位划分，可得平面格子。

素单位：只分摊到一个点阵点的单位。

复单位：分摊到两个或以上点的单位。

a
b



顶点占1/4，棱点占1/2，体心点占1。如

占点 41/4 =1 1/4 +1=24

选单位的规则：①形状尽量规矩（单位的边长应尽量落在
对称元素上），且较小；

②含点数尽量少。

（正则单位）

平面单位类型：正当格子

①正方单位

②六方单位

③矩形单位

④平行四边形单位

⑤带心矩形单位
0

0

0

0

0

90
90
90
120
90











ba,ba
ba,ba
ba,ba
ba,ba
ba,ba

1 2 0  0

含
点

1

1

1

1

2

平移群： ,,,n,m,bnammn 210 



4、空间点阵：三维点阵

 b
a

c
特点：①空间点阵可以分解成

一组组平面点阵；

②取不在同一平面的三个向量

组成平行六面体单位。   bacbca ,,
③按平行六面体排列形成空间格子。

平移群： ,,,p,n,m,cpbnammnp 210 

平行六面体单位+结构基元 = 晶胞

空间点阵的划分也是任意的，有无数种形式。一般归结为两类
（1）单位中只包含一个点阵点，叫素单位。
计算点阵点数目时要注意，其中顶点1/8，棱点1/4，

面点1/2，体心为1。
（2）每个单位中包含2个或更多的点阵点，叫复单位。



三.晶胞

空间点阵是晶体结构的数学抽象，对于实际的

三维晶体，选择三个不相平行的、能满足周期性
的单位向量a,b,c，可将晶体划分成一个个完全
相同的平行六面体，它代表晶体结构的基本重复
单位，叫晶胞。
晶胞一定是平行六面体，其三条边的长度不一

定相等，也不一定相互垂直。晶胞的大小和形状
由具体的晶体结构确定。

整个晶体就是晶胞按其周期性在三维空间重
复排列的。



对同一晶体，在划分平行六面体时，由于选择向量

的大小和方向不同，有许多划分方法，也就能找到多种
不同形状的晶胞。这些晶胞基本分为二类：素晶胞和复
晶胞。素晶胞包含的内容实质上就是结构基元。若不考
虑其他因素，任何晶体均可划分为素晶胞。

晶胞的基本要素：一个是晶胞的大小和形状，可用
晶胞参数（a,b,c, ,）表示；另一个是晶胞中原子
的位置，通常用分数坐标（x,y,z)表示。

晶胞参数的定义与空间点阵的参数完全相同。根据
a,b,c,选择晶体的坐标轴X,Y,Z，使它们分别和向量
a,b,c平行。因此将a,b,c表示的方向也叫晶轴。



四．分数坐标

晶胞中任一原子的位置可用向量表示

∴称(X,Y,Z)为P原子的分数坐标。

具体实例CsCl

Cl-（0,0,0），Cs+

cZbYaXOP




1,, ZYX

)
2
1,

2
1,

2
1(



金属晶体（如金单质）中有一种叫做面心立方结构，由金属
原子密堆积而成。
晶胞如图所示，请写出晶胞中每个原子的原子坐标。

（0，0，0） （1/2，1/2，0） （0，1/2，1/2） （1/2，0，1/2）



五、晶面指标（符号）和有理指数定律：

由于不同方向的晶面结构微粒排列的情况不

同，导致物理性质不一样——各向异性。

用晶面表示不同的平面点阵组，晶面在三个晶

轴上的倒易截数之比——晶面指标。

x

z

ya
a2

b
b3

c

c4
如图 某晶面在坐标轴上的截面

截距

截数

倒易截数

倒易截数之比：1/2：1/3：1/4 = 6：4：3  ，为整数

4
1

3
1

2
1

432
432 c,b,a

符号化—倒易截数之比： l:k:h
t

:
s

:
r


111 hkl 为晶面指标

（643）



为什么要用倒易截数？

1、如某晶面与某一晶轴平行，截数无穷大，而

倒易截数 01




如图 截距

截数

倒易截数





1
2
1

1
1

21
21 cba

倒易截数比 0121
2
1

1
1 :::: 


2、倒易截数为有理数，倒易截数比必为整数比，且与衍射指标相联系

3、晶面指标应写成互质的
236

3
1

2
1

1
1 :::: 如

不能写成 12：6：4等

晶面指标较小的平面点阵，其面间距较大，每面的密度较大。

正交点阵： 222 )()()(

1

c
l

b
k

a
h

d hkl




立方点阵： 222 lkh
ad hkl




详细讲解倒易截数的用处



§7-2 晶体结构的对称性
一、晶体的宏观对称元素和微观对称元素：

1、宏观对称元素：由于晶体中的某部分为有限的几何图形，

具有点对称性——宏观对称元素。

对称中心

反映面

旋转轴

反轴 n

n
m
i 反演

反映

旋转

旋转反演 I)(L
)(L

M
I




2、微观对称元素：由于晶体的周期性结构，是无限的几何图

形，具有微观对称性——微观对称元素。

螺旋旋转

反映平移

)(L)t( mn螺旋轴

)t(M滑移面



螺旋轴和滑移面是晶体微观对称性所特有的

螺旋轴——旋转和平移的联合对称操作

螺旋轴nm的基本操作是绕轴旋转2π/n,再沿着轴的

方向平移ma/n个和轴平行的单位矢量。

即 nm=L(2π/n)T(ma/n)
或nm= T(ma/n)  L(2π /n)

右图所示的点阵具有31螺旋轴。 31螺

旋轴操作使1位上的结构基元先旋转2π /3到2，
然后平移a/3到2位。同时，2位的结构基元

旋转2π /3到3，然后平移到3位上。以此类

推，整个点阵结构经31螺旋操作后得到等

价图形。

1

2
34

5
67

2'
3'



滑移面—滑移反映操作：

由反映与平移组成的复合对称操作。

第一类轴线滑移面a(或b,c)：如图虚线所示，

对应的操作为反映后，再沿

a(或b,c)轴方向平移a/2

（或b/2,c/2)；
第二类对角线滑移面n:如图B
所示。实点和虚点分别是位
于纸面的上方和下方，且距
离相等处。对应的操作使反
映后沿a轴方向移动a/2,再沿
b轴方向移动b/2,即反映后又
平移a/2+b/2 1

2

3
4

5

1'

A

a

a

b

B



二、晶体对称元素的基本原理:

对称性要与晶体内部点阵结构的周期性相适应。

原理：

1、在晶体的空间点阵结构中，任何对称轴都必与一组直

线点阵平行；任何对称面都必与一组平面点阵平行，而与一

组直线点阵垂直。

2、晶体中存在的对称轴的轴次仅限于1，2，3，4，6，

而不存在5及6以上的轴次。



[原理2证明]
n

B AO

B ' A '

n/2 n/2

aa
设晶体中有一旋转轴 n
通过某点阵点O，

平移向量a ，基转角 n/ 2

经O点旋转 )
n

(L 2
，那么

A到A’，B到B’，A’、B’ 也必为点阵点

连接A’B’，得向量 ，那么'' BA AB//BA ''

maBA ''  ，m 为整数

△A’OB’中，依余弦定理

22,1
2

1

2
2cos,2cos2

2cos2 '''







mm

m
nn

ama

n
OABA





由于m必为整数，故 m=0,±1,±2

板书推导



212
1212

332211
63211
4200

22













//
//

/
nn/n/cosm

同样，反轴也只存在 64321 ,,,, 。由于只有 4 独立

存在，所以晶体的宏观对称类型为八类，即

4,6,4,3,2,1,, mi



准晶的故事：科学发现就是不断挑战课本。

Al-Ni-Co十次准晶



第二讲



三、晶体的宏观对称类型：

八类对称元素按合理组合，但不能产生5或高于6的轴次。

由此，推出晶体所属的32个点群。

轴 C1 C2  C3 C4             C6

轴—面
mh

mv

Cs             C2h          C3h            C4h           C6h

C2v         C3v           C4v           C6v

轴—21—面

无面 D2 D3 D4             D6

mh

mv

D2h D3h D4h D6h

D2d D3d

轴—m—i Ci                                 C3i S4

正四面体 T Th Td

正八面体 O Oh



四、晶系和空间点阵形式：

1、七个晶系：根据晶胞的类型，找相应特征对称元素，可以把

32个点群划分为七个晶系。特征对称元素中，高轴次的个

数愈多，对称性高。晶系从对称性由高到低的划分。

晶系 特征对称元素 所属点群 晶胞参数

立方晶系

六方晶系

三个 4 或四个 3
dhh T,T,T,O,O

一个 或66
0

0

120
90






,cba

hh

vhh

D,D,D
C,C,C,C

366

6366

一个 或44

090 ,cba

dh

Vh

D,D,D
C,C,S,C

244

4444 090 ,cba

一个 或33 dVi D,D,C,C,C 33333
090 ,cba

三个 2 hV D,D,C 222
090 ,cba

一个 2 hS C,C,C 22
00 9090   ,,cba

无（仅有i ）   ,cbaiC,C1

四方晶系

三方晶系

正交晶系

单斜晶系

三斜晶系



2、十四种空间点阵形式：

七个晶系的划分是从对称性（形状规则）来考虑的；

如从含点规则考虑，则又可以把七个晶系划分成十四种空

间点阵形式（Bravias空间格子）。

立方晶系

P（点阵点1） F（点阵点4）I（点阵点2）

六方晶系 H（点阵点1）

四方晶系

P（点阵点1） I（点阵点2）

090 ,cba

0

0

120
90






,cba

090 ,cba



三方晶系 R（阵点1）

正交晶系

P（阵点1） I（阵点2） F（阵点4）C（阵点2）

单斜晶系

三斜晶系 P（阵点1）

P（阵点1） C（阵点2）

P—简单

I —体心

F—面心

C—底心

090 ,cba

090 ,cba

00 9090   ,,cba

  ,cba



三方菱面体？R心六方？

a=b=c

=  =  90º

a=b≠c

=  =90º   = 120º

？



三方菱面体？R心六方？



 例如：

 四方面心、四方底心？

 立方底心？

 将立方面心除去相对两个面心？

 ………

你能否发明更
多的点阵型式？



=



=



CsCl型晶体中A、B是不同的原子，不能都被抽象为点阵

点. 否则，将得到错误的立方体心点阵！这是一种常见的错误：

CsCl型晶体结构



立方体心虽不违反点阵定义，却不是CsCl型晶体的点阵！

试将此所谓的“点阵”放回晶体，按“点阵”上所示的矢量，

对晶体中的原子平移，原子A与B将互换，晶体不能复原！



正确做法是按统一取法把每一对离子A-B作为结构

基元，抽象为点阵点, 就得到正确的点阵——立方简单.

CsCl型晶体的点阵——立方简单



原子分数坐标：顶点（0，0，0）

体心（1/2，1/2，1/2）

面心（1/2，1/2，0），（1/2，0，1/2），（0，1/2，1/2）

底心（1/2，1/2，0）

晶胞参数： ;,,;c,b,a  原子分数坐标

五、空间群： 七个微观对称元素（ ，点阵， ， ）mnn,n,m,i

结合十四种空间点阵形式（立方P I F，六方H，四方P I，

三方R，正交P I F C，单斜P C，三斜P）进行合理组合，

得到且只能得到230种空间群。

230个空间群分布：三斜 2个，单斜 13个，正交 59个，四

方 68个， 三方 25个，六方 27个，立方 36个。



晶胞类型：晶系（七个） 空间点阵形式（十四种）

对称类型：点群（32个） 空间群（230个）

带心

特
征
对
称
元
素

同形性

与
微
观
对
称
元
素
组
合

宏观划分 微观划分



如 单斜晶系 空间群 C/h PC
12

5
2 

5
2hC 是熊式记号， hC2 —点群符号，5—第几空间群

“—”的后面是国际符号：P—点阵型式（简单）

21—// b有21螺旋轴

C— b 有C滑移面

国际记号中位序相应的方向（表７.５）

空间群符号



§7-3 X 射线晶体结构分析原理

• X 射线的波长 0.01—100 nm
• 用于测定晶体结构的X—ray 的波长 0.05—0.25 nm
• 用X 光管在高压下加速电子,冲击Mo靶或Cu靶产生X 射线，

用金属滤片或单色器——单色化。（ ）CuMo  或

衍射要素：1、衍射方向， 2、衍射强度

晶胞要素：1、形状、大小(晶胞参数) ， 2、原子在晶胞中的位置(坐标）

信息链：1、从衍射方向获得晶胞参数的信息；

2、从衍射强度获得原子坐标的信息。

一、衍射方向和晶胞参数：

1、Laue 方程：直线点阵衍射 素向量 a

设 s0 和 s 分别为入射、衍射X 射线的单位矢量



... a0


s0

s
P

A

B

O

如图 0 —入射角， —衍射角

光程差（∆）=PA-BO

0 cosacosa 

,,h,h
)cos(cosa

10
0







若用矢量表示：
∆ ,,h,h)ss(a o 10  

同样，三维情况

式中

















l)cos(cosc
k)cos(cosb
h)cos(cosa

0

0

0






















l)ss(c

k)ss(b

h)ss(a

o

o

o

,,l,k,h 10  为衍射指标

∆ 光程差必为波长整数倍，这满足次生射线的衍射条件。

区别于晶面指标h*, k*, l*
( h=nh*, k=nk*, l=nl*)



2、Bragg 方程： 平面点阵的反射

空间点阵可以分解成一组组平面点阵，且间距相等

如图 N和N+1 层的光程差

∆=MO’+NO’


 O

M N
O’

,,n,nsind
sindsind

102 





,1,0,sin2 ***  nnd HKLlkh 

上式为Bragg 方程，式中 *** lkhd 为点阵面间距

HKL 为Bragg角—衍射角

n 为衍射级数

N+1

N

如立方晶系
222***

*** lkh
ad lkh




)()2/(sin 22222 lkha  



二、衍射强度与晶胞中原子的分布：

讨论衍射强度 IC ，只需要对一个晶胞来讨论。
2

HKLec FII 
设晶胞中含有A1，A2，

。。。，AN 个原子，如果A j 原子的

散射因子为fj ，坐标为（x j， y j， z j），则

结构因子 



N

j

)LzKyHx(i
jHKL

jjjefF
1

2

2
HKLc FI 

式中 jf

L,K,H

jjj z,y,x

—散射因子，由原子的性质所决定；

—衍射指标；

—第 j个原子的坐标.

通过上式用衍射强度，可测出原子的坐标 jjj z,y,x



如金属钠Na    立方I
.

.
.

.

.

.
. .
.

(1/2，1/2，1/2)
(0，0，0)

如图晶胞中含有两个原子 8×1/8+1=2

原子分数坐标为（0，0，0）和（1/2，1/2，1/2）

)e(f

efefF
)LKH(i

Na

)/L/K/H(i
Na

)LKH(i
NaHKL












1

21212120002

依欧拉公式 ))LKH(sini)LKH(cos(fF NaHKL  1

讨论：①当H+K+L=偶数

NaHKL fF
)LKH(sin,)LKH(cos

2
01


 

出现强衍射

②当H+K+L=奇数

0
01




HKLF
)LKH(sin,)LKH(cos 

不出现衍射

板书推导



系统消光：由Lane和Bragg方程应产生的部分衍射而系统消失

的现象。

由消光规律可以确定晶体所属的空间群

点阵型式

体心I

面心F

底心C

简单P

系统消光条件

H+K+L=奇数

H，K，L奇偶混杂

H+K=奇数

无消光现象



晶体衍射虚拟仿真实验：

http://hxmsvr.ccnu.edu.cn



例、试证具有底心点阵结构的晶体，当H+K为奇数时产生系

统消光。

证：如图具有底心点阵结构的晶胞

占点为2，原子分数坐标（0，0，0）

（1/2，1/2，0）

衍射强度
2

HKLC FkI 

结构因子

)e(f

fefe

efF

)KH(i

)LK/H/(i)(i

j

)LzKyHx(i
jHKL

jjj













 







1

0212120002

2

1

2

( ) cos ( ) sin ( )i H Ke H K i H K      

学生随堂练习+板书推导



讨论： 1、当H+K=偶数

22 4

211

fF

f)(fF

HKL

HKL





出现衍射

2、当H+K=奇数

0

011
2 



HKL

HKL

F

)(fF

衍射不出现

由此证明 当（H+K）为奇数时，产生系统消光。


