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晶体的宏观对称元素：1,2,3,4,6,ത1(𝑖), ത2(𝑚), ത3, ത4, ത6晶体的宏观对称元素：1,2,3,4,6,ത1(𝑖), ത2(𝑚), ത3, ത4, ത6

7大晶系

定理：晶体中允许的转动对称轴只能是
1,2,3,4,6次旋转轴
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7大晶系

1.三斜晶系：除了1次轴或中
心反演外无其他对称元素

2.单斜晶系：最高对称元素
是一个2次轴或镜面

3.正交晶系：最高对称元素
是两个互相垂直的2次轴或镜
面
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7大晶系

4.四方晶系：最高对称元素
是一个4次轴或4次反演轴

5.立方晶系：具有4个3次轴，
和3个相互垂直的2次对称轴

6.三方晶系：最高对称元素
是唯一的3次轴或3次反演轴

7.六方晶系：最高对称元素
是唯一的6次轴或6次反演轴
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14种布拉维格子

• 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、面心和底
心上增加阵点的可能。

14种布拉维格子=7大晶系简单格子(P)+体心(I)/面
心(F)/底心(A/B/C)

6/40



14种布拉维格子

1.三斜晶系：只存在三斜简单格子。三斜体心,面心,
底心格子都可以通过变换基矢转换为三斜简单格子

2.单斜晶系：存在单斜简单格子和体心格子。单斜底
心=单斜简单/体心,单斜面心=单斜体心
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14种布拉维格子

3.正交晶系：存在正交简单,底心,面心和体心格子

4.四方晶系：存在四方简单和体心格子。
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14种布拉维格子

5.立方晶系：存在立方简单,体
心和面心格子

6.六方晶系：存在六方简单格子
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14种布拉维格子

7.三方晶系：存在三方简单格子。

采用右边的取法,类似于六方晶系,我们可以证明只存
在三方简单格子

三方简单格子有两种等效取法：
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14种布拉维格子

14种布拉维格子

三斜晶系：简单格子

单斜晶系：简单,体心格子

正交晶系：简单,底心,体心,面心格子

四方晶系：简单,体心格子

立方晶系：简单,体心,面心格子

六方晶系：简单格子

三方晶系：简单格子
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晶体点群

晶体点群：由满足晶体平移对称性的固有转动和非固
有转动的集合构成的有限群。有熊夫利斯符号和国际
符号两种表示方式。

晶体点群的对称元素：1,2,3,4,6,ത1(𝑖), ത2(𝑚), ത3, ത4, ത6
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14

点群的熊夫利斯符号

Cn：n次旋转轴
Sn(Cni) ：n次旋转反演轴
Cs：镜面
Cnh：n次旋转轴+垂直旋转轴的镜面
Cnv：n次旋转轴+平行旋转轴的镜面
V2：1次旋转轴+1次旋转反演轴
Dn：n次旋转轴+垂直n次旋转轴的2次旋转轴
Dnh：Dn+垂直旋转轴的镜面
Dnv：Dn+平行旋转轴的镜面
Dnd：将Dn中的旋转轴换为旋转反演轴+平行旋转反演轴的
镜面
T：正四面体固有点群
O：正八面体固有点群
I：正十二面体固有点群
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点群的国际符号

• 用不同方向对称元素的排列表示点群
• 对称元素： 1,2,3,4,6,ത1 𝑖 , ത2 𝑚 , ത3, ത4, ത6

•
𝑛

𝑚
表示镜面m垂直于n次旋转轴

• 晶体学点群对称元素方向(旋转轴/反演轴平行于上述方向,晶面
垂直于上述方向)

晶系 第一位 第二位 第三位

三斜 任意 无 无

单斜 [010] 无 无

正交 [100] [010] [001]

四方 [001] [100] [110]

三方 [001] [100] [120]

六方 [001] [100] [120]

立方 [001] [111] [110]



晶体点群例子

例：考虑四方晶系,在垂直和平行4次轴的方向都加
上镜面

:x-y平面上方的点
:x-y平面下方的点

熊夫利斯符号：
D4h
国际符号：
4

𝑚

2

𝑚

2

𝑚
(简写为

4

𝑚
𝑚𝑚)
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32种晶体点群的推导

• 外延推演法推导7种晶系对应的32种晶体点群

1.三斜晶系：除了1次轴或中心反演外无其他对称元素

点群：C1,Ci；1,ത1(i)(注：黑色的是熊夫利斯符号,
绿色的是国际符号)

2.单斜晶系：最高对称元素是一个2次轴或镜面

点群：C2,Cs(C1h),C2h ；2,m,
2

𝑚
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32种晶体点群的推导

3.正交晶系：最高对称元素是两个互相垂直的2次轴或
镜面

点群：D2,D2h,C2v ；222,mmm(
2

𝑚

2

𝑚

2

𝑚
),mm2

注：2个垂直的2次轴会产生1个与它们都垂直的2
次轴,2个垂直的镜面会在交线处产生新的2次轴

下面以正交晶系为例说明怎么推导晶系对应的晶
体点群
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例：正交晶系点群的推导

正交晶系：最高对称元素是两个互相垂直的2次轴或镜
面

(1)只含有两个互相垂直的2次轴时

:x-y平面上方的点
:x-y平面下方的点

点群：D2;222
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例：正交晶系点群的推导

(2)只含有两个互相垂直的镜面时

:x-y平面上方的点
:x-y平面下方的点

点群：C2v;mm2
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例：正交晶系点群的推导

(3)含有两个互相垂直的2次轴时，同时加上镜面

:x-y平面上方的点
:x-y平面下方的点

点群： D2h; mmm(
2

𝑚

2

𝑚

2

𝑚
)
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32种晶体点群的推导

5.立方晶系：具有4个3次轴，和3个相互垂直的2次
对称轴

点群：T,Th,Td,O,Oh ；23,m3(
2

𝑚
ത3),43,2,

4

𝑚
ത3
2

𝑚

4.四方晶系：最高对称元素是一个4次轴或4次反演轴

点群：C4,D4,C4h,C4v,C4i(S4),D4h,D2d ；4,422,
4

𝑚
,4mm, 

4mm,ത4,
4

𝑚
mm(

4

𝑚

2

𝑚

2

𝑚
), ത42m

注：除三斜晶系外，其它6大晶系对应点群如果某
一方向上对称元素是1次旋转轴或1次反演轴，则
省略不写
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32种晶体点群的推导

7.六方晶系：最高对称元素是唯一的6次轴或6次反
演轴

点群：C6,D6,C6h,C6v,C3h,D3h,D6h；6,622, 
6

𝑚
,6mm, 

ത6, ത6m2, 
6

𝑚
mm (

6

𝑚

2

𝑚

2

𝑚
)

6.三方晶系：最高对称元素是唯一的3次轴或3次反
演轴

点群：C3,D3,C3v,C3i(S6),D3d；3,32,3m,ത3,ത3m(ത3
2

𝑚
)
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32种晶体点群的推导

32种晶体点群:

三斜晶系： C1,Ci;1;ത1(i)

单斜晶系： C2,Cs(C1h),C2h ;2,m,
2

𝑚

正交晶系： D2,D2h,C2v ;222,mmm(
2

𝑚

2

𝑚

2

𝑚
),mm2

四方晶系： C4,D4,C4h,C4v,C4i(S4),D4h,D2d ;4,422,
4

𝑚
,4mm,ത4,

4

𝑚
mm(

4

𝑚

2

𝑚

2

𝑚
),ത42m

立方晶系： T,Th,Td,O,Oh ；23,m3(
2

𝑚
ത3),43,2,

4

𝑚
ത3
2

𝑚

六方晶系： C6,D6,C6h,C6v,C3h,D3h,D6h；6,622,
6

𝑚
,6mm,ത6,ത6m2, 

6

𝑚
mm(

6

𝑚

2

𝑚

2

𝑚
)

三方晶系： C3,D3,C3v,C3i(S6),D3d；3,32,3m,ത3,ത3m(ത3
2

𝑚
)
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空间群

空间群：理想晶体的所有对称操作的集合

平移对称性

问：为什么要研究空间群？
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。

点群=晶胞对称操作，空间群=晶体对称操作
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空间群的对称元素

空间群的对称元素：1,2,3,4,6,ത1(𝑖), ത2(𝑚), ത3, ത4,
ത6+螺旋轴+滑移面

螺旋轴：n次螺旋轴是绕轴逆时针旋转2𝜋/n与

沿轴方向平移t=p
𝑇

𝑛
的复合操作，式中T为转轴方

向晶体结构的周期，p为小于n的整数。
滑移面：如果对某一平面作镜面反映后再沿平
行于镜面的某方向平移，这一复合操作就是滑
移反映面，简称滑移面。
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空间群的对称元素-螺旋轴

螺旋轴(n次螺旋轴是绕轴逆时针旋转2𝜋/n与沿轴方

向平移t=p
𝑇

𝑛
的复合操作)的记号：np。n为螺旋轴的

次数，p只取小于n的整数，所以有以下11种螺旋轴：
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空间群的对称元素-螺旋轴

例：金刚石结构中的4次螺旋轴

取上下底心的连线，再沿
单胞边长平移a/4就是一
个4次螺旋轴。晶体绕该
轴旋转90°后，再沿该轴
平移a/4能与自身重合

俯视图：
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空间群的对称元素-滑移面

滑移面(对某一平面作镜面反映后再沿平行于镜面
的某方向平移)的记号：有以下5种滑移面

a/b/c(轴向滑移面):沿晶轴a,b,c方向平移1/2的周期
n(对角滑移面):沿面或体对角线方向平移1/2的周期
d(金刚石滑移面):沿面或体对角线方向平移1/4的周期
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空间群的对称元素-滑移面

例：氯化钠结构中的滑移面

取氯和钠的中垂面为镜面，
再沿平行于该面的原子排
列方向平移a/2，能自身
重合

俯视图(钠原子)：
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空间群的对称元素

空间群的对称元素(26种)：1,2,3,4,6,ത1(𝑖), ത2(𝑚), ത3,
ത4, ത6,21,31,32,41,42,43,61,62,63,64,65,a,b,c,d,n
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空间群

空间群的命名：有熊夫利斯符号和国际符号两种
表示方式。

空间群的分类：

点式空间群(73种)：空间群符号中不含有任何螺
旋轴和滑移面
非点式空间群(157种)：使用螺旋轴和滑移面替换
旋转轴和镜面
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空间群的熊夫利斯符号

空间群的熊夫利斯符号构成很简单，只是在点
群的熊夫利斯符号的右上角加上序号就可以了。
这是因为属于同一点群的晶体可以分别隶属于
几个空间群。

例如点群C2h(
2

𝑚
)，可以分属6个空间群，其空间群

的熊夫利斯符号就记为：
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空间群的国际符号

空间群的国际符号包括了两个部分：第一部分用字
母P,I,F,A,B,C,R表示对应的点阵类型，第二部分与
相应点群的符号基本相同，只要将某些旋转轴的符
号换成相应的螺旋轴或者滑移面的符号。
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例：金刚石结构的空间群

晶胞:

俯视图:

x

y
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例：金刚石结构的空间群

3/8

对称元素分布：

x

y

布拉维格子：面心立方(F)

(001)方向对称元素:d

(111)方向对称元素:ത3

(110)方向对称元素:m

空间群：
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空间群

总结：

1,2,3,4,6,ത1(𝑖), ത2(𝑚), ത3, ത4, ത6这10种对称元
素组合形成32种晶体点群

1,2,3,4,6,ത1(𝑖), ത2(𝑚), ത3, ത4, ത6,21,31,32,41,42,

43,61,62,63,64,65,a,b,c,d,n这26种对称元素
组合形成230种空间群
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hanks

讲义地址：
https://zhangtianyi030.github.io/JiangYi/Crystal_point_group_
and_space_group.pdf 39/40



附录：晶体种允许的转动轴类型只能是1,2,3,4,6次旋
转轴的证明*

*截自曾长淦《固体物理》课件
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