
第八章  晶体结构的几何
理论及晶格缺陷 

 



       前面我们已讨论了晶体的基本性质和晶体外形
的一系列几何规律。晶体所以具有这些特征的根
本原因在于它内部的格子构造。只有用格子构造
的理论才能统一地解释它们。 

  在理想晶体中，其内部质点均严格按照格子构
造规律排列。但在实际晶体中，其内部质点或多
或少地在一定程度上偏离格子构造而产生晶体结
构上的缺陷(亦称品格缺陷) 。晶格缺陷对晶体的
许多性质具有重要的影响，因而对它的研究具有
重要意义。 

 



• 一、十四种空间格子 

•二、空间格子中行列和面网的符号和点的 
坐标 

• 三、晶体内部结构的对称要素 

•四、空间群 

•五、等效点系 

•六、晶格缺陷 



一、十四种空间格子 
 
1．平行六面体的选择 

   从第一章的有关论述中，我们已知：平行六
面体是空间格子中的最小重复单位。整个晶体结
构可视为这种平行六面体在三维空间平行的、毫
无间隙的重复堆砌而成。 

         对于每一种晶体结构而言，其结点(相当点) 

 的分布是客观存在的，但平行六面体的选择是人
为的。选择平行六面体必须遵循一定的原则才能
统一。在结晶学中，平行六面体的选择原则如下：       

 



1)所选取的平行六面体应能反映结点分布整 

 体所固有的对称性； 

2)在上述前提下，所选取的平行六面体中棱 

 与棱之间的直角关系力求最多； 

3)在满足以上二条件的基础上，所选取的平
行六面体的体积力求最小； 

  上述条件实质上与前面所讲的晶体定向
的原则，即尽量使a＝b＝c、α＝β＝γ＝90０

是一致的。 

 

 



 2．各晶系平行六面体的形状和大小 

   平行六面体的形状和大小用它的三根棱长(轴长)a、b、c及棱

间的夹角(轴角)α 、β 、γ 表征。这组参数(a、b、c； α 、
β 、γ )即为晶胞参数。各晶系平行六面体形状不同、对称性
不同，因而晶胞参数各异。现将七个晶系的晶胞参数列下： 

    等轴晶系:a=b=c； α =β =γ = 90０ 

    四方晶系:a=b≠c； α =β =γ = 90０ 

     六方晶系及三方晶系: a=b≠c；α =β = 90０,γ =1200  

    三方晶系: a=b=c；α =β =γ ≠ 90０，60０,109０28′16″ 

    斜方晶系: a≠b≠c；α =β =γ = 90０ 

    单斜晶系: a≠b≠c；α =γ = 90０，β ≠ 90０ 

    三斜晶系: a≠b≠c；α ≠β ≠γ ≠ 90０ 

 

 

 



各晶系平行六面体的形状 



 3．平行六面体中结点的分布 

    在按选择原则选择出的平行六面体中，结
点(相当点)的分布只能有四种可能的情况， 

 与其对应可分为四种格子类型。 

 1)原始格子：结点分布于平行六面体的八
个角顶上。 

 2)底心格子：结点分布于平行六面体的角
顶及某一对面的中心。其中又可细分为： 

 ①Ｃ心格子(Ｃ)：结点分布于平行六面体的
角顶和平行(001)一对平面的中心。 

 ②Ａ心格于(Ａ)：结点分布于平行六面体的
角顶和平行(100)一对面的中心。 

 

 



 ③B心格子(Ｂ)，结点分布于平行六面体的
角顶和平行(010)一对面的中心。 

  一般情况下所谓底心格子即意为C心格子。
对Ａ心或B心格子，能转换成C心格子 

 应尽可能地予以转换。当然，有时因特殊
需要，可选用Ａ心、B心格子而无需转换。 

 3)体心格子(Ｉ)：结点分布于平行六面体的
角顶和体中心。 

 4)面心格子(Ｆ)：结点分布于平行六面体的
角顶和三对面的中心。 

 



四种格子类型 

A、原始格子；b、c、d 、底心格子 (b、C心格子c 、A心格子d、
B心格子)；e 、体心格子；f 、面心格子； 



 4．十四种布拉维格子 

      综合考虑平行六面体的形状及结点的
分布情况，在晶体结构中只可能出现14种
不同型式的空间格子。这是由布拉维
(A．Bravais)于1848年所最先推导出来的，
故称为十四种布拉维格子。既然平行六面
体有前述的七种形状和四种结点分布类型，
为什么不是7x4＝28种空间格子而只有14种
呢？这是因为某些类型的格子彼此重复并
可转换，还有一些不符合某晶系的对称特
点而不能在该晶系中存在。 



二、空间格子中行列和面网的符
号和点的坐标 

   空间格子中，其结点．行列和面网可
以进行指标。即通过一定的方法以一定的
符号形式把它们的位置或方位表示出来。 

      在空间格子中很容易建立坐标系统。
通常把坐标原点置于平行六面体左侧后下
方角顶处，以交于此角顶的三条棱分别作x、
y、z轴，以a、b、c作坐标上的度量单位。 



1．点的坐标 

   点的坐标的表示方法与空间解析几何
个确定空间某点的坐标位置的标记方法全
完相同。 

2 ．行列符号 

    行列符号与晶棱符号在表示方法及形式
上完全相同，即[uvw]。如一行列通过坐标
原点，选一距原点距离最近的结点其坐标
为u，v，w，则此行列的符号为[uvw]。行
列符号表示了一组互相平行取向相同的行
列。 

 



空间格子中结点，行列符号的表示方法 

图中粗实线及箭头表示行列方向，圆圈代表结点 



3 ．面网符号 

    与晶面符
号的表示方法
及形式基本相
同。但晶面符
号则表示晶体
外形上某一晶
面的空间方位，
而面网符号则
表示一组互相
平行且面网间
距相等的面网。 

 

平行于(010)晶面的几组面网的符号 



三、晶体内部结构的对称要素 

   晶体外形的对称取决于晶体内部结构
的对称，两者是相互联系的，彼此统一的。
但是晶体外形是有限图形，它的对称是宏
观的有限图形的对称；而我们在研究晶体
内部结构规律的时候是把晶体结构作为无
限图形来对待的，它的对称属于微观的无
限图形的对称。因此这两者之间既是互相
联系酌又是互相区别的。 



   首先，在晶体结构中平行于任何一个
对称要素有无穷多的和它相同的对称要素。 

   其次，在晶体结构小出现了一种在晶
体外形上不可能有的对称操作——平移操
作。 

 



晶体内部特有的对称要素如下： 

 1．平移轴 

     平移轴为一直线，图形沿此直线移动一
定距离，可使相等部分重合。晶体结构沿
着空间格子中的任意一条行列移动一个或
若干个结点间距，可使每一质点与其相同
的质点重合。因此，空间格子中的任一行
列就是代表平移对称的平移轴。空间格子
即为晶体内部结构在三维空间呈平移对称
规律的几何图形。 

 



 2．螺旋轴 
      螺旋轴为晶体结构中一条假想直线．当构造
围绕此直线旋转一定角度，并向上平移一定距离
后，结构中的每一质点都与其相同的质点重合，
整个结构自相重合。 

      螺旋轴的国际符号一般写成n。n为轴次，s
为小于n的自然数。与对称轴的情况一样， n只能
为1、2、3、4、6；相应的最小基转角α＝360０、

180０、1200、900、600。若沿螺旋轴方向的结点
间距标记为Ｔ，则质点平移的距离t应为(s／n)·T。
螺旋轴据其轴次和平移距离可分为21；31 32；41 
42 43 ；61 62 63 64 65共１１种。对于一次轴，由于
不存在小于n的s值，故它实际上只是可视为移距
为零的同轴次的“螺旋轴”。 



         螺旋轴据其旋转的方向可有左旋螺旋
轴(顺时针旋转)和右旋螺旋轴(逆时针旋转)
及中性螺旋轴(顺、逆时针旋转均可)之分。
一般规定：对螺旋轴ns而言：凡0＜s＜n／2
者，为右旋螺旋轴(包括3141 61 62);凡n／2
＜s＜n者，为左旋螺旋轴(包括32 43 64 65);
而s＝n／2者，为中性螺旋轴(包括21 42 63 )。 
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 3．滑移面 

     滑移面是晶体结构中一假想的平面，当结
构对此平面反映，并平行此平面移动一定
距离后，构造中的每一个点与其相同的点
重合，整个构造自相重合。 

     滑移面按其滑移的方向和距离可分为a、b、
c、n、d五种。其个a、b、c为轴向滑移；n
为对角线滑移；d为金则石型滑移。 

 



四、空  间  群 

         空间群为晶体内部结构的对称要素的
组合。空间群共有230种。它是由费德洛夫
于1889年首先推导出来的，随后不久圣佛
利斯也独立地推导出了同样的结果。故空
间群亦称之为费德洛夫群或圣佛利斯群。 



         如前所述，晶体外形为有限图形，其对称要
素有对称轴、对称面、对称中心、旋转反伸轴和
旋转反映轴，其相应的对称操作只有旋转、反映、
反伸，而无平移。对称要素相交于一点(晶体中
心)。在进行这样的对称操作时，至少一个点是不
动的．故这些对称操作属于点操作。点操作对称
要素的组合称为点群，共有32种，即前述的32种
对称型。而晶体的内部结构被视为无限图形，共
内部除了能出现晶体外形所出现的对称要素之外，
还可出现如平移轴、滑移面、螺旋轴等包含有平
移操作的、特有的对称要素。正因为如此，空间
群的数目增至230种。 



           空间群与对称型体现了晶体内部结构的对称
与晶体外形对称的统一。每一个对称型有若干种
空间群与之相适应。即外形上属于同一对称型的
晶体，其内部结构可分属于若干空间群。以对称
型4(L4)为例：从内部结构来看，它属于四方晶系，
可存在着两种空间格子，即四方原始格子(P)和四
方体心格子(I) ；而外形上的四次对称轴4(L4)，在
晶体内部结构中可能是4、41、 42 或43。所以属
于对称型4的晶体，共内部结构中对称要素可能有
下列组合：P4、P 41 、、P 42 、P 43 、I 4，I 41 ，
(I 42 ＝ I4)，(I43 =I 41)。由于后两者与前边的重
复，不计在内，共有六种空间群。 

           空间群需用一定的符号形式来表达。目前较
广泛使用的与对称型的符号一致，共有两种：即
国际符号和圣佛利斯符号。 

 



         空间群的圣佛利斯符号的表示方法很简单，
即在其对称型的圣佛利斯符号的右上角加上序号
即可。如上述对称型L4的圣佛利斯符号为C4，与
它对应的六个空间群的圣佛利斯符号分别为C4

1、 
C4

2 、 C4
3 、 C4

4 、 C4
5 、 C4

6 。 

          空间群的国际符号包括两个组成部分。前一
部分为开头处的大写英文字母，表示格子类型(P、
C(A、B)、I、F)；后一部分与对称型的国际符号
基本相同，只是其中晶体的某些宏观对称要素的
符号需换成相应的内部结构对称要素的符号。如
上述对称型4(L4)的相应的六个空间群的国际符号
分别为P4、P41、P42、P43、I4、I 41。 

 



          表示空间群时，鉴于两种符号各自的
特点，一般将两种符号并用。圣佛利期符
号的优点是每一圣佛利斯符号只与一种空
间群相对应，其缺点是不能直观地看出空
间格子的型式和在什么方向存在着什么对
称要素。国际符号的优点是能直观地看出
空间格子的型式和在什么方向有什么对称
要素，其缺点是同一种空间群由于不同的
定向以及其他因素可以写成不同的国际符
号。因此，当表示一个空间群时常将圣佛
利斯符号和国际符号并用。 

 



五、等  效  点  系 

什么是等效点系？ 

      等效点系是指晶体结构中由一原始点经
空间群中所有对称要素的作用所推导出来
的规则点系。这些点所分布的空间位置称
之为等效位置。 

      对等效点系的描述包括重复点数，魏科
夫符号、点位置上的对称性、点的坐标等
内容。 

 



           一套等效点系在一个单位晶胞个所拥有的等
效点的数目称该等效点系的重复点数。对不同的
等效点系，分别给予不同的记号如a、b、c、
d、……等小写英文字母予以代表，上述代表各套
等效点系的符号称为魏科夫(Wyckoff)符号。点位
置上的对称性是指该套等效点系的等效点所处位
置上环境的对称性。等效点的坐标是指对一个单
位晶胞中的等效点的指标。它与前述的对空间格
子中结点的指标方法基本相同，其坐标位以轴单
位(a、b、c)的系数形式给出。对于确定的值以分
数、小数，  0或1来表示；对不确定者则以x、y、
z表示之。由于对等效点的指标仅局限于一个单位
晶胞的范围内，故在坐标值中不可能出现大于1的
情况。 

 



         等效点系与空间群的关系可与宏观晶
体中的单形与对称型的关系相类比。在单
形中，据晶面与对称要素的关系有一般形
和特殊形之分。相似地，等效点系可有特
殊等效点系和一般等效点系之分。一般等
效点系对称程度最低(点位置上的对称总是
1)，而重复点数总是最多。 



        在晶体结构中，质点(原于、离子或分子)只能
按等效点的位置分布。一般情况下，每一种质点
(原子、离子或分子)各自占据一组或几组等效位
置，不同种的质点不能共同占据同一套等效位置。
当一晶体的宏观对称、物理性质及化学成分等已
知，且已确定了其晶胞参数、空间群而需解析晶
体结构(即确定该晶体中各种质点的占位情况)或
为了某种目的需深入讨论晶体结构中质点的占位
情况时，就必须应用等效点系的理论和知识。等
效点系的理论，从几何方面解决了晶体结构中质
点在空间分布的规律性问题。 

 



六、晶  格  缺  陷 

        晶格缺陷是指在晶体结构中的局部范围
内，质点排列偏离了格子构造规律的现象。 

        在实际晶体中，由于内部质点的热振动
以及受到辐射、应力作用等原因，而普遍
存在着晶格缺陷。 

 



        晶格缺陷按其在晶体结构中分布的几何
特点可分为点缺陷、线缺陷、面缺陷、体
缺陷四种类型。因体缺陷主要是指晶体中
的细微包裹体而可在其它有关章节中讨论，
故一般情况下晶格缺陷主要指的是前三种
类型，现分述如下。 

     1．点缺陷 

     2．线缺陷 

     3．面缺陷 



 1．点缺陷 

        点缺陷是发生在一个或若干个质点范围
内所形成的晶格缺陷。最常见的点缺陷表
现形式有下列几种。 

     



1)空位  晶格中应有质点占据的位置因缺失质点而造
成空位。 

2)填隙  在晶体结构中正常排列的质点之间，存在多
余的质点填充晶格空隙的现象。这种填隙的质点
既可以是晶体自身固有成分中的质点，也可为其
他杂质成分的质点。当填隙质点为晶体本身固有
成分中的质点时，它可具与其正常的晶格位置不
相符的配位数。如在NaCl晶体中，填隙离于Na+

的配位数不为正常的6而为4。 

3)替位  杂质成分的质点代替了晶体本身固有成分的
质点，并占据了被替代质点的晶格位置的现象。
由于替位与被替位质点间的半径、电价等方面存
在差异，因而可造成不同形式、程度不等的晶格
畸变。 

 

 



       晶体结构中若产生其本身固有成分质点
的空位或填隙部可造成晶体结构的总电价
失衡。如NaCl晶体中CI-的空位可造成正电
荷过剩；Na+的空位则造成负电荷过剩；而
Cl-或Na+的填隙可分别造成负、正电荷的过
剩。为保持晶体结构总的电价平衡，当晶
体结构个产生一个(些)点缺陷时，往往会同
时伴随另一个(些)点缺陷的产生。 

 



         当晶格中某质点脱离原结构
位置而成为填隙质点时，为保持
总电价平衡，该质点的原位置形
成空位；此时，空位和填隙同时
产生且数目相等，这种类型的缺
陷首先内弗伦克尔提出，故称之
为弗伦克尔缺陷。当晶体为保持
总电价平衡，其本身固有成分中
阳、阴离子的空位同时成对出现，
这种形式的缺陷称之为肖特基吹
陷。如晶体固有成分中的阳、阴
离子填隙同时成对出现，这种现
象则称之为肖特基缺陷的反型体。 

弗伦克尔缺陷(a)和肖特基
缺陷(b)及肖特基缺陷的反
型体(c) 



         热运动和能量的起伏使晶体中点缺陷
不断产生、运动；也不断消失。在一定的
温度条件下，单位时间内产生、消失的空
位或填隙的数量具一定的平衡关系。弗伦
克尔和肖特基缺陷及其反型体的最大特点
之一是它们的产生主要与热力学条件有关，
它们可以在热力学平衡的晶体中存在，是
热力学稳定的缺陷．故又可称之为热缺陷。 

 



         弗伦克尔，肖待基缺陷及其反型体不
会使晶体的化学成分发生变化。其阴、阳
离子数服从严格的化学当量比例关系。但
在另一些晶体中，点缺陷的产生则与晶体
在成分上不符合化学当量比例有关。这类
点缺陷称之为非化学当量比缺陷。如磁黄
铁矿由于其中的Fe既可呈Fe2+也可呈Fe3+为
保持电荷平衡，晶格产生空位而形成晶格
缺陷。但若将磁黄铁矿中的呈Fe2+的Fe看为
它本身的固有成分，而将呈Fe3+的Fe视为代
替Fe2+的杂质，则所形成的点缺陷可视为以
替位的方式所产生的点缺陷。 

 



        在离子晶格中，点缺陷还可俘获电子或
空穴。当光波入射晶体中时，可使电子发
生迁移并与缺陷发生作用、吸收某些波长
的光波的能量而呈色。这种能吸收某些光
波能量而使晶体呈色的点缺陷又称之为色
心。 

 



 2．线缺陷 

         线缺陷是指：在晶体内部结构中沿某
条线(行列)方向上的周围局部范围内所产生
的晶格缺陷。它的表现形式主要是位错。 

         位错是指在晶体中的某些区域内，一
列成数列质点发生有规律的错乱排列现象。
它可视为在应力作用下晶格中的一部分沿
一定的面网相对于另一部分的局部滑动而
造成的结果。滑动面的终止线，即滑动部
分和未滑动部分的分界线称位错线。虽然
位错存在着多种复杂的形式，但最简单的
位错线为直线。 

 



          由于位错可视为晶格的局部滑动造成的，因
此可借用晶格滑动的矢量来表征位错。1939年柏
格斯提出用晶格滑动的矢量来表示位错的特征，
此矢量称柏氏矢量，以符号5表示。确定柏氏矢量
的方法是：围绕位错钱，避开位错畸变区，按逆
时方向作一适当大小的封闭回路即柏氏回路。以
结点间距为量步单位．按顺序记录每一方向上的
步数。然后在同种无位错的晶格中作同样的回路，
即使回路运行的方向和量步单位及同一方向上所
员的步数与前述问路成全相同，则后一回路不能
闭合。此时自终点向起点所引的矢量即为位铅的
柏氏矢量。 

 



1)刃位错  是指位错线与柏氏矢量(b)垂直的                
位错。 

2)螺旋位错  指位铝线平行于柏氏矢量的位 

   错。 

3)混合位错  为柏氏矢量与位错线既不平行也
不垂直的位错。 

 



刃位错的晶格示意图 



螺旋位错的晶格示意图 



混合位错 



 3．面缺陷 

    面缺陷是指沿晶格内或晶粒间某些面的两
侧局部范围内所出现的晶格缺陷。 

 



1)平移界面  晶格中的一部分沿某一面网相对
于另一部分滑动。以滑动面为界，格子构
造规律被破坏。 

2)堆垛层错  晶体结构中互相平行的堆积层有
其固有的重复排列顺序。如果堆垛层偏离
了原来固有的顺序．则视为产生了堆垛层
错。 

 3)晶界  指同种晶体内部结晶方位不同的两
晶格间的界面。按结晶方位差异的大小，
可将晶界分为小角晶界和大角品界。 

 



(1)小角晶界  两晶格间结晶方位之差小于150的晶界。
最常见到的小角晶界是倾斜晶界和扭转晶界。 

  ①颇斜晶界  为两部分晶格间相对倾斜而造成的界
面，它又可分成： 

    a．对称倾斜晶界 
    b．不对称倾斜晶界 
  ②扭转晶界  假设将一晶体沿某一面网方向切开，
分成两块晶格。然后绕垂直切面的一中心轴相对
旋转一定的角度θ，此时两块晶格之间形成的界面
称扭转晶界它可视为由两组互相垂直的螺旋位错
所组成的网络构成。 

(2)大角晶界  晶格间结晶方位之差大干150的晶   界。 
     



4)亚晶界  在实际晶体中，其品格可视为由许
多相互间取向并非严格一致，其结晶方位
有很小的差异(通化为o．5。一2、呈镶嵌
状的小块晶格所组成。这些小块晶体称为
亚晶(亦称亚结构或镶嵌块)。在亚晶中质点
的排列是规则的，但整个晶格却违背格子
构造规律。所形成的图案也就是所谓的镶
嵌构造。 

 



        不同类型的晶格缺陷与其形成条件有关，进而
反映在晶体物理、化学性质的变化上。因此，对
晶格缺陷及矿物的物理、化学性质的研究．可从
今提取很重要的成因信息。而对矿构成因的研究
不仅对揭示岩体、矿体等地质体的形成和演化过
程具有理论意义，而且还对找矿勘探、矿床评价、
矿石加工技术和综合利用等方面具有现实意义。 

        总之，随着人们对晶格缺陷理论的研究进一步
深入，将会在晶体材料的应用及矿物学乃至整个
地球科学等领域展现出一个更加广阔的前景。 

 


