
2.1.2 晶格、晶胞、
晶格参数、晶系



三维空间点阵是由一些按照一定规律排列的几何点

（结点） 所构成的一个阵列。

在空间点阵中，分布在同一直线上的结点构成一个

行列。任意两个结点就可以决定一个行列。行列中

两个相邻的结点间的距离称为结点间距。

连接分布在同一平面内的结点即构成一个面网，而

连接分布在三维空间内的结点就构成了空间点阵。



空间点阵也可以看成是由一个只在八个顶点上

含有结点的平行六面体单元沿三维方向重复堆积而

构成的。这样的平行六面体单元称为原始格子。注

意到在空间点阵中，每个结点都由 8 个原始格子所

共有，因此，每个原始格子中只含有一个结点。



 通过以上讨论可知，凡是能够抽取出点阵的结构可
称为点阵结构；点阵结构可以被与它相对应的平移
群所复原。同时，我们有必要给点阵下一个严格的
定义：

把按连接任意两点所得向量进行平移
后能够复原的一组点称为点阵。



为构成点阵，必须满足两个条件：点数无限多；
各点所处的环境完全相同。

一小颗食盐晶体的边长为564pm的面心立方型式，

则不难算出此晶棱共排有 个晶胞。
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空间点阵是一个三维无限大的图形，直接用空

间点阵来描述晶体中原子的堆积方式显然是很不方

便的，而构成空间点阵的基本单元体原始格

子又因边棱取向的随意性而不可能完整地反映出空

间点阵的几何特征。因此，法国科学家布拉维于

1848 年提出了一套简便而准确描述空间点阵几何

特征的方法——布拉维格子。



布拉维认为，对于任何一种晶体的结构抽象出

来的空间点阵，都可以看成是由一个能够全面准确

体现该点阵几何特征的平行六面体沿三维方向重复

堆积而构成；这个能够全面准确体现空间点阵几何

特征的平行六面体的选取必须遵循 4 个基本原则：



平行六面体的选取原则

(1) 所选取的平行六面体的对称性应该符合整个空
间点阵的对称性；

(2) 在不违反对称的条件下，应选择棱与棱之间的
直角关系最多的平行六面体；

(3) 在遵循上述两条的前提下，所选的平行六面体
体积应该最小；

(4) 在对称性规定棱间交角不为直角时，在遵循前

三条的前提下，应选择结点间距小的行列作为平行
六面体的棱，且棱间交角接近于直角。



晶胞的选取
 晶胞的选取可以有多种方式，但在实际确定晶胞

时，要尽可能选取对称性高的初基单胞，还要兼

顾尽可能反映晶体内部结构的对称性，所以有时

使用对称性较高的非初基胞-惯用晶胞。简单地说：

（1）符合整个空间点阵的对称性。

（2）晶轴之间相交成的直角最多。

（3）体积最小。

（4）晶轴交角不为直角时，选最短的晶轴，且交角

接近直角。



据此确定了平行六面体，也就

相当于确定了空间点阵的坐标系三维

空间点阵是在三维空间中点的无限阵

列，其中所有的点都有相同的环境。

选任意一个阵点作为原点，三个不共

面的矢量a， b和c作为坐标轴的基矢，

这三个矢量得以确定一个平行六面体。

此平行六面体称为晶胞。晶体可看做

由无数个晶胞有规则地堆积而成。晶

胞的大小和形状可由晶轴a、b、c和
轴间夹角α、β、γ来确定，这6个量合

称晶格参数。



单位平行六面体的三根棱是

三个坐标轴的方向

棱之间的交角是坐标轴之间

的交角

棱长就是坐标系统的轴单位。



布拉维通过数学推导发现，尽管存在有各种各

样的晶体，但是按照四条基本原则，从各种晶

体中抽象出来的空间点阵只有 14 种形式，称

为 14 种布拉维格子，分别可以用一个根据上

述四条基本原则划分出来的平行六面体来表示。

根据相应的平行六面体的几个特征，14种布拉

维格子可以分为7类，称为7大晶系。按照晶胞

的特征对称元素可以分成7个不同类型，称为

晶系。



7 大晶系的几何特征

(1) 立方晶系：a = b = c; α = β = γ = 90°

(2) 四方晶系：a = b ≠ c; α = β = γ = 90°

(3) 正交晶系：a ≠ b ≠ c; α = β = γ = 90°

(4) 单斜晶系：a ≠ b ≠ c; α = γ = 90°；β ≠ 90°

(5) 三斜晶系：a ≠ b ≠ c; α ≠ β ≠ γ ≠ 90°

(6) 六方晶系：a = b ≠ c; α = β = 90°; γ = 120°

(7) 三方晶系：a = b = c; α = β = γ ≠ 90°



7 大晶系的单胞



根据相应的平行

六面体的几个特

征，14 种布拉维

格子可以分为 7 
类，称为 7 大晶

系。 7大晶系按

照对称性不同，

分为3大晶族。

晶族

高级晶族 立方晶系

中级晶族

六方晶系

四方晶系

三方晶系

低级晶族

正交晶系

单斜晶系

三斜晶系



对于每一类格子，考虑到平行六面体选取原
则，可能会出现四种情况



对应于 7 大晶系，考虑原始、体心、面

心和底心的存在，应该有 28 种格子。但是，

这 28 种格子中，有的可能不满足对称性要

求，有的则不符合选择原则。去掉了这些不

符合要求的格子后，共有 14 种不同形式的

空间格子。这就是通常所说的 14 种布拉维

格子。



晶系 原始格子（P） 底心格子（C） 体心格子（I） 面心格子（F）

三斜 C=I I=F F=P

单斜 I=F F=C

正交



晶系 原始格子（P） 底心格子（C） 体心格子（I） 面心格子（F）

四方 C=P F=I

斜方
与本晶系对称不

符
I=F F=P

六方
与本晶系对称不

符
与空间格子的条件

不符
与空间格子的条

件不符

立方
与本晶系对称不

符



14种可能的Bravais点阵



14种空间点阵型式示意图(14个Bravais点阵)



素格子和复格子、原胞和晶胞

含有 1 个结点的格子有时也称为素格子；含有 1 
个以上结点的格子相应地称为复格子

如果把空间点阵还原为晶体结构，也就是把每
个结点位置上布置上晶体的基元，由原始格子
所得到的描述晶体结构的平行六面体称为原胞，
而由布拉维格子所得到的描述晶体结构的平行
六面体则称为晶胞。

只含一个结构基元的晶胞称为素晶胞；含有 1 
个以上结构基元的晶胞则称为复晶胞。



2.1.3 结点位置、晶向、

晶面及其表示方法



（1）结点位置的表示方法

以布拉维格子的任意一个顶点为原点，以三条

棱作为坐标轴建立空间坐标系。用结点在这一

空间坐标系中的坐标即可表示结点的位置。



简单格子：只有八个顶点处有结点。坐标值分别为：

000, 010, 001, 100，101, 110, 011, 111
这 8 个结点对于布拉维格子而言只相当于 1 个结点，

其位置可以统一写成：000

体心格子：除了八个顶点外，体心处还有 1 个结

点。 8个顶点位置处的结点可以统一写成：000。
体心的坐标值分别为：

2
1

2
1

2
1



底心格子：除了八个顶点外，底心处还有 2 个结点。

8个顶点位置处的结点可以统一写成：000。底心的坐

标值分别为： 底心的的两个结点相当于 1 个。1
2
1

2
1,0

2
1

2
1

面心格子：除了八个顶点外，面心处还有 6结点。顶

点位置处的结点可以统一写成：000。面心的坐标值为

。面心的结点相当于3 个。
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（2）晶向及其晶向指数

空间点阵的结点可以看成是分列在一系列相互平

行的直线上，这些直线系称为晶列

同一个点阵可以形成方向不同的晶列

每一个晶列定义了一个方向称为晶向

任意阵点P的位置

可以用矢量或者
坐标来表示。

cwbvauOP 





++=



晶向指数的确定步骤

 1)以晶胞的某一阵点O为原点，过原点O的晶轴为
坐标轴x, y, z, 以晶胞点阵矢量的长度作为坐标轴
的长度单位。

 2)过原点O作一直线OP，使其平行于待定晶向。

 3)在直线OP上选取距原点O最近的一个阵点P，确
定P点的3个坐标值。

 4)将这3个坐标值化为最小整数u, v, w，加以方括
号，[u v w]即为待定晶向的晶向指数。



晶向指数的例子:正交晶系一些重要晶向的
晶向指数



考虑到空间点阵的平移对称性，晶向指数表示相

互平行、方向一致的所有晶向；所指方向相反，

则晶向指数中的数字相同但符号相反，如

]211[ ]121[

晶体中因对称关系而等同的各组晶向可归并为
一个晶向族，用<u v w>表示。



[111]

[110]

[110]

X

Y

Z

]011[

[112]



（3）晶面和晶面指数

空间点阵的结点可以从各个方向被划分为许多

组平行且等距的平面点阵。这些平面点阵所处

的平面称为晶面

晶面具有两个特点

晶面可以采用一组米勒指数 (h k l) 来表示



晶面米勒指数 (h k l) 的确定
晶体的空间点阵可划分为一组组互相平行且间距相

等的平面点阵。而实际晶体外形中每一个晶面都与
一组平面点阵平行，可根据晶面和晶轴之间的取向
关系用晶面指标标记同一晶体中不同方向的平面点
阵组或晶体外形的晶面，这就是晶体学中常用的晶
面指标。

晶面指标的定义是“平面点阵面在三个晶轴上的
倒易截数之比”。



截长 2a b 2c 4a 2b 4c 6a 3b 6c ra sb tc

截数 2 1 2 4 2 4 6 3 6 r s t

倒易截数 1/2 1 1/2 1/4 1/2 1/4 1/6 1/3 1/6 1/r 1/s 1/t

倒 易 截 数

之比
1/2:1:1/2 1/4:1/2:1/4 1/6:1/3:1/6 1/r: 1/s: 1/t

互质整数 1:2:1 1:2:1 1:2:1 h:k:l

晶面指标 (121) (121) (121) (hkl)

可以看出，三个晶面的指标相同，且三个平面互相平
行。因此，我们说晶面指标是用来标记一组互相平行且
间距相等的平面点阵面与晶轴的取向关系的参数。



晶面指数的例子



 正交点阵中一些常
见的晶面指数
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在晶体内凡晶面间距和晶面上原子的分布完全相同，只

是空间位向不同的晶面可以归并为同一晶面族，以{h k l}
表示，它代表由对称性相联系的若干组等效晶面的总和。

晶面族一经划定，所有结点都全部包含在晶面族中而无

一遗漏。一族晶面平行且两两等距，这是空间点阵周期

性的必然结果。

晶面指数所代表的不仅是某一晶面，而是代表着一组
相互平行的晶面。

• 立方晶系中，相同指数的晶向和晶面垂直；

• 立方晶系中，晶面族{111}表示正八面体的面；

• 立方晶系中，晶面族{110}表示正十二面体的面。

晶面指数的意义



六方晶系指数

六方晶系的晶向指数和晶
面指数同样可以应用上述
方法标定，这时取a1，a2，
c为晶轴，而a1轴与a2轴的
夹角为120度，c轴与a1，
a2轴相垂直。但这种方法

标定的晶面指数和晶向指
数，不能显示六方晶系的
对称性，同类型晶面和晶

向，其指数却不相雷同，
往往看不出他们的等同关
系。



六方晶系晶面指数标定

根据六方晶系的对称特点，对六方晶系
采用a1，a2，a3及c四个晶轴，a1，a2，
a3之间的夹角均为120度，这样，其晶面
指数就以(h k i l）四个指数来表示。

根据几何学可知，三维空间独立的坐标
轴最多不超过三个。前三个指数中只有
两个是独立的，它们之间存在以下关系：
i=-（h+k) 。



六方晶系一些晶面的指数





2.1.4晶面间距



晶面间距公式的推导

cos cos coshkl
a b cd
h k l

α β γ= = =

2 2 2
2 2 2 2cos cos coshkl

h k ld
a b c

α β γ
      + + = + +      
       



正交晶系

立方晶系

六方晶系

2 2 2hkl
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1
hkld
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 + +  +   

  



2.1.5 对称性



 我国西汉的《韩诗外传》中记载“凡草木花多五出，雪花独
六出”，反映出2000多年前，善于形象思维的中国人朴素的
对称性观念。同样是2000多年前，擅长抽象思维的古希腊数
学家柏拉图(Plato)证明了用正多边形构成的多面体只有五种，
即正四面体、正八面体、立方体、正十二面体和正二十面体，
这五种正多面体也称为柏拉图体。

关于对称



对称性的不同含义
 物体的组成部分之间或不同物体之间特征的对应、等
价或相等的关系。（希腊字根=类似尺寸的。）

 由于平衡或和谐的排列所显示的美。

 形态和（在中分平面、中心或一个轴两侧的）组元的
排列构型的精确对应。



晶格



在晶体内部结构中 (以及在相应抽象出来的空间点阵

中) 可能存在的对称要素以及相应可以进行的宏观对

称操作主要有以下几类：

对称
中心

对称
面

旋转
轴

倒转
轴



对称中心是一个假想的几何点，其对应
的对称操作是对于这个点的倒反 (反演)。

在结晶学中，对称中心一般用符号“i” 
表示。

对称面是一个假想的平面，相应的对称操作为对此平面

的反映。对称面就像一面镜子，把物体的两个相同的部分
以互成镜像反映的关系联系起来。

在结晶学中，对称面一般用符号“m” 表示。



旋转轴是一条假想的直线，相应

的对称操作是绕此直线的旋转。

物体在旋转一周的过程中重复的

次数称为该旋转轴的轴次。

在结晶学中，一般直接采用轴次

表示旋转轴，如“1” 即代表 1 次旋

转轴，“3” 即代表 3 次旋转轴等。

 1 次旋转轴相当于没有对称性

吊扇叶片每旋转一周就重复 3 次，相应的对称轴为三
次对称轴



在旋转操作中，使物体复原所需的最小旋转角 α
称为基转角。轴次 n 可以写成

α
360

=n

晶体对称定律证明：在晶体中只可能出现一次、二
次、三次、四次和六次旋转轴。不可能出现五次以
及高于六次的旋转轴。

晶体中如果存在旋转轴，则其必定通过晶体的几
何中心。



倒转轴是一种复合对称要

素，由一根假想的直线和在

此直线上的一个定点组成。

相应的对称操作是绕此直线

旋转一定角度以及对此定点

的倒反。

根据晶体对称轴定律，倒转

轴也只有 1 次、2 次、3 次、

4 次和 6 次等 5 种

6,4,3,2,1倒反轴的表示方法



倒转轴是一种复合对称要素。各类倒转轴中，

只有 4 次倒转轴是一个独立的基本对称操作。

i=1 m=2 i+= 33 m+= 36



相当于旋转90°后再对中心反演而图

形不变。

这是一个独立的对称操作。它既没

有 4 次旋转轴也没有对称中心，不

能分解成其他基本对称要素的组合。

4 次倒转轴

小
结

晶体中只存在有 8 种独立的对称要素， 分别为。

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

任何宏观晶体所具有的对称性都是这些对称要

素的组合。



晶体的宏观对称性

宏观晶体的几何外形是多种多样的，不同晶体

中存在的对称要素也不同。

晶体中有几个对称要素共存时，它们在空间的

分布也应该符合整体的对称关系。因此，对称

要素的组合具有一定的规律。

晶体中对称要素的集合称为晶体的对称型。已

经证明：在一切宏观晶体中，总共可能出现的

对称型只有 32 种。



点群：在宏观晶体中存在的所有对称要素都必定通
过晶体的中心，因此不论如何进行对称操作，晶体
中至少有一个点是不变的，因此对称型也称为点群。

空间群：晶体结构中还有一些微观的对称要素，微
观对称要素的核心是平移轴，微观对称要素的集合
构成平移群。晶体结构中存在的一切对称要素 (包
括平移轴在内) 的集合称为空间群。晶体中可能存
在的空间群只有 230 种。



需要掌握的内容
晶体的宏观特征

晶格、晶胞、晶格参数、晶系等概念

空间点阵相关的基本概念：基元、等同

点、等同原子等

单位平行六面体的选取原则

 14 种布拉维点阵及其几何特征

晶体中的 8 种基本对称要素

结点位置、晶向、晶面及其表示方法



画出一个面心立方布拉维格子，标出其中的

[111]、[121] 及 晶向。

找出面心立方格子中的一些对称面，写出其

晶面米勒指数。

习 题
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