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• 除去晶体点阵外，晶体的结构还能够用什么样
的语言方便地描述?



对称操作：维持整个物体不变而进行的操作称作对
称操作。即：操作前后物体任意两点间的距离保持
不变的操作。

点对称操作：在对称操作过程中至少有一点保持不动
的操作。有限大小的物体，只能有点对称操作。

对称元素：对称操作过程中保持不变的几何要素：

点，反演中心；线，旋转轴；面，反映面等。

一.对称性的概念：

一个物体（或图形）具有对称性，是指该物

体（或图形）是由两个或两个以上的部分组成，
经过一定的空间操作（线性变换），各部分调换
位置之后整个物体（或图形）保持不变的性质。



一些图形的对称操作：

●●

如何概括和区别四种图形的对称性？

从旋转来看，圆形对绕中心的任何旋转都是不变的；正方形

只能旋转 才保持不变；后2个图形只有 的旋转。

圆形的任一直径都是对称线；正方形只有4条连线是对称线；

等腰梯形只有两底中心连线是对称线。
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以上，考察在一定几何变换之下物体的不变性，使
用的几何变换（旋转和反射）都是正交变换——保持
两点距离不变的变换：
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其中 Aij 为正交矩阵

从解析几何知道，符合正交
变换的是：绕固定轴的转动
(Rotation about an axis) 

绕 z 轴旋转θ角
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数学上可以写作：
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反演：（Inversion )
1,(i)

反映（Reflection )

恒等操作

,m σ （Z=0 的平面）

1(E)

, , , ,x y z x y z→ − − −

表示对称操作的符号有两种，这里用的是国际符号。



如果，一个物体在某一正交变换下保持不变，我们就称这个

变换为物体的一个对称操作。一个物体可能的对称操作越多，
它的对称性就越高。立方体具有较高的对称性，它有48个对称

操作：绕 4  条体对角线可以旋转 共8个对称操作；

绕 3 个立方边可以旋 转 共9个对称操作；绕 6 条棱

对角线可以转动π，共 6 个对称操作；加上恒等操作共24个。
立方体体心为中心反演，所以以上每一个操作加上中心反演
后，仍为对称操作，因此立方体共有48个对称操作。
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通过仔细分析可知正四面体允许的对称操作只有
24个；正六角拄的对称操作也只有24个，它们都没有

立方体的对称性高。

请思考它们的对称操作？参见 黄昆 p22-24



数学上看，群代表一组元素的集合
G=｛E,A,B,C,D, ……｝

这些元素被赋予一定的乘法法则，满足下列性质：

1. 若A,B∈G   则 AB＝C ∈ G,  这是群的闭合性。
2. 存在单位元素E,使所有元素满足： AE=A
3. 任意元素A，存在逆元素：AA-1=E
4. 元素间满足结合律：A(BC)=(AB)C

对称操作群： 一个物体的全部对称操作的集合，构成

对称操作群。描述物体的对称性需要找出物体的全部
对称操作，也就是找出它所具有的对称操作群。

一个物体全部对称操作的集合，也满足上述群的

定义，运算法则是连续操作，不动操作是单位元素。



注意： 在说明一个物体的对称性时，为了简便，有

时不去一一列举所有的对称操作，而是指出它的对称

元素，若一个物体绕某一个转轴转 以及它的倍数

物体保持不变时，便称作 n 重旋转轴，记做 n ；若一

个物体绕某一转轴转 再作反演以及转动它的倍数

再作反演物体保持不变时，该轴称作 n 重旋转－反演

轴,记做 。立方体的对称元素有：

正四面体的对称元素只有： 却没有

显然，列举出一个物体的对称元素和说出它的对称操

作一样，都可以表明出物体的对称特点。
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二. 晶体中允许的对称操作：

人们早就指出，晶体的外形（宏观）对称性是其原

子做周期性排列的结果。原子排列的周期性用晶体点阵
表示，晶体本身对称操作后不变，其晶体点阵在对称操
作后也应该保持不变，这就限制了晶体所可能有的点对
称操作数目，可以证明不论任何晶体，它的宏观对称元
素最多只可能有10种（一说8种）对称

元素： 1,2,3,4,6,1,2,3,4,6

说明： 是反映面 m，而 不是独立的。

8种说法指：

对称操作符号，除去以上使用的国际符号外，还通常
使用熊夫利符号。

2 3 3 ,6 3i m= + = +

1,2,3,4,6, , ,4,i m



C1 (1) C2 (2) C3 (3) C4 (4) C6 (6)

Ci (i)
5
6S (3)3

4S (4)5
3S (6)(m)σ





旋转－反演轴的对称操作：

1次反轴为对称中心；2次反轴为对称面；
3次反轴为3次轴加对称中心



旋转－反演轴的对称操作：

6次反轴为3次轴加对称面；4次反轴可以独立存在。



见黄昆书30页

晶体中只有 2，3，4，6 次
旋转轴，没有 5次轴和大于
6 次以上的轴，可以直观的

从只有正方形、长方形、正
三角形、正六边形可以重复
布满平面，而 5 边形和 n 
(>6)边形不能布满平面空间

来直观理解。因此固体中不
可能存在 5 次轴曾是大家的
共识，然而1984年美国科学
家Shechtman在急冷的铝锰

合金中发现了晶体学中禁戒
的 20 面体具有的 5 次对称

性，这是对传统晶体观念的
一次冲击。



20面体的

对称性



黄昆书47页

目前普遍的认识是：晶体的必要条件是其构成原
子的长程有序，而不是平移对称性，具有 5 次对称性
的准晶体（Quasicrystal）就是属于原子有严格的位

置有序，而无平移对称性的晶体。它的图像可从二维

Penrose拼图中得

到理解。实际是一
种准周期结构，是
介于周期晶体和非
晶玻璃之间的一种
新的物质形态——
准晶态 。

见冯端书p72

τ 是黄金比值



三. 晶体宏观对称性的表述：点群：

晶体中只有 8 种独立的对称元素：

C1 (1)、C2 (2)、C3 (3)、C4 (4)、C6 (6)、Ci (i)、σ(m)和

实际晶体的对称性就是由以上八种独立点对称元素
的各种可能组合之一，由对称元素组合成对称操作群
时，对称轴之间的夹角、对称轴的数目，都会受到严
格的限制，例如，若有两个2重轴，它们之间的夹角只
可能是 ，可以证明总共只能有32种不同
的组合方式，称为 32 种点群。形形色色的晶体就宏观
对称性而言，总共只有这 32 种类型，每种晶体一定属
于这 32 种点群之一，这是对晶体按对称性特点进行的

第一步分类。
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点群的Schönflies符号：

主轴：Cn、Dn、Sn、T和O
Cn：n次旋转轴； Sn ： n次旋转－反映轴；
Dn：n次旋转轴加上一个与之垂直的二次轴
T： 四面体群； O： 八面体群。

脚标：h、v、d
h：垂直于n次轴（主轴）的水平面为对称面；
v：含n次轴（主轴）在内的竖直对称面；
d：垂直于主轴的两个二次轴的平分面为对称面。





四.7 种晶系和14种布拉菲格子：

1.1 中我们讨论了晶体的周期性，现在我们又分

析了晶体的宏观对称性，它们是晶体中原子有序排列
的所反映的相互联系、相互制约的两个侧面。任何晶
体都具有晶体点阵所代表的基本周期性，由此我们导
出了晶体宏观对称性所具有的 32 种点群类型。现在

我们反过来提出问题，晶体如果具有某种宏观对称，
它应该具有怎样的点阵？也就是说如果要求一个晶体

点阵的阵矢 要具有某一点群

的对称性，它的基矢

应该满足怎样的要求？

1 2 31 2 3nR n a n a n a= + +

1 2 3, ,a a a



首先，一些不同的点群之间，有一些相同的特征。
例如：3 种四面体群和 2 种八面体群都含有 4 个 3 重
轴，可以把它们归为一个晶系，包含上述 5 个点群。
依次类推，可以根据某些特征对称元素，把32 种点
群归并为 7个晶系。这是对晶体对称性更概括的分类。
相应于这 7个晶系的点阵及选择出的点阵原胞（通过

对晶轴相对取向的选择）也应该体现这些晶系的对称
性，我们称之为惯用晶胞。它们都是简单格子，例如
简立方格子包含 4个 3重轴和 3个 4次轴，可以代表立
方晶系的晶胞等，如此我们得到的 7个晶系及其对晶

胞的要求、所含点群类型。



14 种 Bravais 格子：

根据晶体的对称性特征，我们已经将晶体划分

成七个晶系，每个晶系都有一个能反映其对称性特
征的晶胞，每个晶胞的端点安放一个阵点，就是一
种晶体点阵的原胞，共形成 7 种点阵。现在考虑在

原胞体心、面心和单面心上增加阵点的可能，新的
图像必须符合平移对称性和晶系对称性的要求，且
又不同于上述 7 种简单点阵，结果又给出 7 种新的

点阵类型，所以既能反映平移对称性又能反映所属
晶系对称性特征的晶体点阵共有14种，它们的惯用
晶胞如下页所示：P：简单格子；C：底心格子；I：
体心格子； F：面心格子，三方晶系的菱形原胞用
R 表示。



1. 三斜晶系 Triclinic
除了1次轴或中心反演外无其他对称元素

2. 单斜晶系 Monoclinic
最高对称元素是一个2次轴或镜面

3. 正交晶系 Orthorhombic
最高对称元素是2个以上的2次轴或镜面

4.  四方晶系 Tetragonal
最高对称元素是一个4次轴或一个4次旋转-反演轴

5. 立方晶系 Cubic
具有 4 个3次轴

6. 三方晶系 Trigonal (菱方晶系 Rhombohedral)
最高对称具有唯一的3次轴或3次旋转-反演轴

7. 六方晶系 Hexagonal
最高对称具有唯一的6次轴或6次旋转-反演轴



P、I、F
T、Th、Td

O、Oh

a=b=c
α= β ＝γ＝ 90º

四个C3立方

H
C6、C3h、C6h、
D6、C6V、D3h、

D6h

a=b ≠c
α= β ＝

90ºγ=120º
唯一C6或S3六方

P、I
C4、S4、C4h、D4

C4V、D2d、D4h

a=b ≠c
α= β ＝γ= 90º

唯一C4或S4四方

R
C3、S6、D3

C3Ｖ、D3d

a=b=c
α= β ＝γ ≠ 90º

唯一C3或S6三方

P、C、I、
FD2、C2V、D2h

a≠b ≠c
α= β ＝γ= 90º

三个C2或CS正交

P、CC2、CS、C2h
a≠b ≠c

α=γ=90º ≠β
唯一C2或CS单斜

PC1、Ci
a≠b ≠c
α ≠ β ≠ γ

只有C1或Ci三斜

Bravais格
子

所属点群晶胞参数对称性特征晶系



任何一种晶体，对应的晶格都是14种点阵

中的一种，指出晶体所属的点阵类型不但表征
了晶体晶格的周期性类型，而且也能从它所属
的晶系了解到该晶体宏观对称所具有的基本对
称性。但完整地阐明晶体结构，除去需要确定
其点阵类型外，还要知道基元中原子的种类、
数量、相对取向及位置，绘出它的带有基元内
容的点阵惯用晶胞。不过一些比较简单的晶
体，在确定出它的点阵类型和晶胞参量后就已
经可以完全掌握它的结构了，比如：Cu; Si；
NaCl; CsCl; ZnS等。



14 种晶体点阵各有它们自己的惯用晶胞，

同样也可以选出它们各自的原胞和基矢，每一
个点阵都可以用其基矢表示的点阵矢量来表示：

1 2 31 2 3nR n a n a n a= + +

每一个点阵的全部平移矢量之和构成平移操
作群。所以晶体共有14个平移操作群。使晶

体复原的全部转动、平移操作群的集合构成
空间群。

五. 晶体的微观对称性：空间群（space  group）



晶体的微观结构必

须考虑与平移有关的对
称元素：

1. 平移操作与平移轴。

2. 螺旋旋转与螺旋轴。

3.滑移反映与滑移面

32种点群，再加上
这3类可能的操作就可
以导出230种空间群。





空间群是对晶体对称性更细致的分类，反映了晶

体中各原子的位置及环境特点，对于深入分析晶体的
性质，非常重要。

所有的晶体结构，就它的对称性而言，共有230
种类型，这是理论上的分析结果，至目前为止，还有
几十种空间群尚未找到具体晶体的例子。



六. 点群对称性和晶体的物理性质：

物体的物理性质，常通过两个物理量之间的关系来

定义，例如以下关系分别给出密度、电导率和介电常数：

0, ,mM V j E D Eρ σ εε= = =
晶体的很多物理性质是各向异性的，均依赖于测量方
向，数学上表示为张量：

0i ij j
j

D Eε ε= ∑
Neumann定理：晶体的任一宏观物理性质一定具有它

所属点群的一切对称性。因而点群的对称性将会大大
减少独立张量元的数目。通常，可以通过选择坐标轴
为主轴，使张量对角化来达到。例如选择6重轴为z轴
的话，六角晶系晶体的介电常数可以用 表示。
立方晶系只需要一个参量 表示。

, ,ε ε⊥ &

ε


