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02 晶体结构学
－研究晶体内部结构中质点排列规律及其缺陷。

03 晶体化学
－研究晶体化学组成与结构及其关系。

04 晶体发生学 
－研究晶体发芽、生长和变化过程与机理。

05 晶体物理学 
－研究晶体物理性质及其产生机理。

具体研究晶体的发
生、成长、变化和
人工合成，是研究
晶体的几何外形和
内部结构的一门科
学。



章目 教学内容
第一章 晶体与晶体的基本性质

第二章 晶体的生长模型与面角守恒定律

第三章 晶体的外部对称

第四章 晶体的定向与晶体符号

第五章 单形和聚形

第六章 晶体的规则连生

第七章 晶体结构简介

第八章 晶体化学
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能自发生长成规
则几何多面体
外形的固体称为晶

体

20世纪20年代
人们利用X射线
对晶体进行分
析后发现，组
成晶体的质点
在空间是按规
律分布的。

晶体是内部质点
(原子、离子或分
子)在三维空间呈
周期性平移重复排

列而形成格子构
造的固体，或者说，

晶体是具有格子状
构造的固体。

晶体、非晶质体与准晶体的概念

定义的发展



01 晶体、非晶质体与准晶体的概念
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    与晶体相反，非晶质体是内部质点在三维空间不呈周

期性平移重复排列，不具有格子状的构造规律。

非晶质化、玻化/吸收能量

晶化、脱玻化/释放能量

晶体、非晶质体与准晶体的概念



01 晶体、非晶质体与准晶体的概念

准晶体是一种介
于晶体和非晶体
之间的固体

有完全有序
的结构

不具有晶体
所应有的平
移对称性



01 晶体、非晶质体与准晶体的概念



02 空间格子
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空间格子的导出过程

第一步 第三步

无数类等同点连接，

取其中一个无限几何

图形构成一个晶体结

构的空间格子。

第二步

将一类等同点最近

连接得到无限几何

图形；



02 空间格子





面网AA’间距d1

面网BB’间距d2

面网CC’间距d3

面网DD’间距d4

面网间距依次减小,面网密度

也是依次减小的.

所以: 面网密度与面网间距

成正比.

减

小

A B C D

A’ B’ C’

D’d1 d2 d
3

d
4

b0



03

晶体的加热曲线

    在相同的热力学条件下，晶体与同种物质的非晶体、
气体、液体相比，内能最小。

晶体的基本性质

图  晶体与非晶质体的加热曲线示意图



03晶体的基本性质

晶体由于具有最小内能

晶体比非晶体、气体、液体稳定。

在没有外加能量的情况下，晶体是不会自发的向其他物理状态转变。
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     晶体中的相同部分或性质在不同的方向或位置上有

规律地重复出现。

例如下面的晶体形态是对称的：

晶体的基本性质



03
   晶体的性质也随方向的不同而有所差异。

例如： 蓝晶石的不同方向上硬度不同。

    同一晶体的不同部分物理化学性质完全相同。

注：晶体是绝对均一性，非晶体是统计的、平均近似均一性。

晶体的基本性质
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   适宜的空间条件下，晶体能够自发地生长成规则的几

何多面体形态的性质。

质点按空间格子的周期性重复规律排列

晶体的基本性质



          六面体                        十二面体                          四面体

    三角形扁平双晶                                        八面体



本章重点



  思  考

• 生活中哪些是晶体？哪些为非晶体？

• 从格子构造观点出发，说明晶体的基本性质。 





本

章

提

纲

2 晶体的层生长与螺旋生长

3 晶面发育的布拉维法则

4 面角守恒定律

1 晶体生长的途径



01晶体生长的途径



典型实例：

火山口喷气凝华形成自然硫、碘或氯化钠晶体                      雪花、雾松 

气体 晶体
过饱和蒸汽压或过冷却温度



液相

熔融体

溶液

温度降低到熔点

改变温度

水分蒸发

化学反应

溶液达到过饱和

CO2+Ca(OH)2═CaCO3↓+H2O





矿 物 颗 粒 由 小 晶
体 生 长 成 粗 粒 的
矿物

变晶

由固态非晶质结
晶

A 同质多像转变 B

固溶体分解C

D E



石英细砂岩重结晶变为石英岩 灰岩重结晶变为大理岩



矿物A

矿物B

矿物 C



（阳起石片岩变晶结构）



02 晶体的生长理论







  先在三面凹角上生长

成一行，以至于三面凹

角消失，再在两面凹角

处生长一个质点，以形

成三面凹角，再生长一

行，重复下去，一层一

层往外生长——层生长

理论。





黄铁矿表面的阶梯状生长层



石英的生长纹









SiC晶体表面的生长螺旋



03 晶面发育的布拉维法则

  晶体上的实际晶面往往平行于格子构造中面网

密度大的面网 。



03 晶面发育的布拉维法则
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04 面角守恒定律

    在相同的温度、压力条件下，成分和结构相同的所有

晶体对应的晶面间的面角恒定。

由于晶面是平行向外推移，所以同种矿物不同晶体上对应晶面的夹角恒等
mm

r

r

z

m

m mr

r

z

z

r

m

r∧m 恒等



小结



u 层生长理论与螺旋生长理论在解释

晶体生长时各有哪些优缺点？

u 为什么小颗粒矿物晶面多、形态复

杂，而大晶体晶面数目少，形态简

单？





01

02

03



01

   对称就是物体相同部分有规律的重

复。在自然界和日常生活中，对称现象

是广泛存在的。



01
对称就是物体相同部分有规律的重复。
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通过平移，可使相同质点重复

晶体的对称不仅体现在
外形上，同时也体现在
物理性质和化学组成方
面

晶体的对称

受格子构造

规律的限制

所有的晶体结构都是对称的

晶体的对称

是有限的
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03
l对称面与反映操作

l对称轴与旋转操作

l对称中心与反伸操作

l旋转反伸轴与旋转加反伸操作



• 对称面为一假想的通过晶体几何中心的平面，与之相应

的对称操作为对此平面的反映。

对称面以P表示，有一个对称面记作P，有多个对称面时，数字写在前面，如2P。

由对称面将物体

平分后的两个相

等部分彼此互成

镜像的关系。



P1、
P2
是
对
称
面
吗

？

P1

P2 P1

P2



对称面可能出现的位置：

• 1、垂直并平分晶面；

• 2、垂直晶棱并通过它的中心;

• 3、包含晶棱

注意：一个晶体上可以不存在对称面，也可以有一个或者多个对称面，但最多不超过9个



03
l对称面与反映操作

l对称轴与旋转操作

l对称中心与反伸操作

l旋转反伸轴与旋转加反伸操作



• 对称轴为一根假想的通过晶体几何中心的直线，相应的

操作为围绕此直线的旋转 。



Ø 对称轴以L表示，轴次n写在L的右角上，写作Ln  ；

Ø 当有多个Ln存在时，数字写在前面，如3L4 ；

Ø 当多种对称轴同时出现时，书写时按高次轴到低次轴依次排列，如

3L44L36L2。

对称轴的书写





晶体上对称轴的出露位置（图据罗谷风，1985）

对称轴出露的位置



03
l对称面与反映操作

l对称轴与旋转操作

l对称中心与反伸操作

l旋转反伸轴与旋转加反伸操作



只可能在晶体中心，只可能一个。



晶体上所有的晶面都两两平行，形状相同，大小相等，方向相反。



03
l对称面与反映操作

l对称轴与旋转操作

l对称中心与反伸操作

l旋转反伸轴与旋转加反伸操作





 Li 1= C  Li 2= P  Li 3= L3C  Li 4  Li 6= L3P



但一般我们在写晶体的对称要素时，保留

Li4 和Li6，而其他旋转反伸轴就用简单对

称要素代替。这是因为Li4 不能被代替，Li6  

在晶体对称分类中有特殊意义。

注意：



为什么呢？



04 对称型

• 概念:

    对称型，也可称作点群，是晶体上全部对称要素的组合。

• 对称型的书写原则：

• 1）先写对称轴和旋转反伸轴，并按照轴次由高次到低次排列

• 2）再写对称面

• 3）最后写对称中心。

• 晶体的对称型在数目上是有限的，根据推导，晶体的对称要

素组合共有32种。
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高级晶族

（多个高次轴）

中级晶族
（一个高次轴）

低级晶族
（无高次轴）

32个对称型

等轴晶系（有4个L3）

六方晶系（有一个L6或Li6)

四方晶系（有一个L4或Li4)

三方晶系（有一个L3或Li3)

斜方晶系(L2或者P多于1个）

单斜晶系(L2或者P仅1个）

三斜晶系（无L2，无P）

对称型



 晶体的对称分类

晶族
对称
特点

晶系 对称特点

对称型

晶类名称 晶体实例
习惯符号

国际符号
（简化）

低级
晶族

无高
次轴

三斜晶系 无L2或P
1. L1

2. C*
1
1

单面
平行双面

高岭石
钙长石

单斜晶系
L2或P均不多于
一个

3. L2

4. P
5. L2PC

2
m
2/m

轴双面
反映双面
斜方柱

镁铅矾
斜晶石
石膏

斜方晶系 L2或P多于一个
6. 3L2

7. L22P
8. 3L23PC

222
mm
mmm

斜方四面体
斜方单锥
斜方双锥

泻利盐
异极矿
重晶石

中级
晶族

只有
一个
高次
轴

三方晶系 唯一高次轴L3

9. L3

10.L3C
11.L33L2

12.L33P
13.L33L23PC

3
3
32
3m
3m

三方单锥
菱面体
三方偏方面体
复三方单锥
复三方偏三角面体

细硫砷铅矿
白云石
α-石英
电气石
方解石

四方晶系 唯一高次轴L4

14.L4

15.L4i
16.L4PC
17.L44L2

18.L44P
19.L4i2L

22P 
20.L44L25PC

4
4
4/m
42
4mm
42m
4/mmm

四方单锥
四方四面体
四方双锥
四方偏方面体
复四方单锥
复四方偏三角面体

复四方双锥

四银铅矿
砷硼钙石
白钨矿
镍矾
羟氯银铅矿
黄铜矿
锆石

六方晶系 唯一高次轴L6

21.L6

22.L6i
23.L6PC
24.L66L2

25.L66P
26.L6i3L

23P
27.L66L27PC

6
6
6/m
62
6mm
62m
6/mmm

六方单锥
三方双锥
六方双锥
六方偏方面体
复六方单锥
复三方双锥
复六方双锥

霞石
磷酸氢二银
磷灰石
β-石英
红锌矿
蓝锥矿
绿柱石

高级
晶族

有多
个高
次轴

等轴晶系 必有4L3

28.3L24L3

29.3L24L33PC
30.3L44L36L2

31.3L4i4L
36P

32.3L44L36L29PC

23
m3
43
43m
m3m

五角三四面体
偏方复十二面体

五角三八面体
六四面体
六八面体

香花石
黄铁矿
赤铜矿？
黝铜矿
方铅矿



   1) 对称要素：P, Ln, C, Lin；

   2) 晶体的对称分类：3个晶族，7个晶系，32个晶类。



u 晶体的对称面最多为几个，为什么？

u 但一般我们在写晶体的对称要素时，保留

Li4 和Li6





本

章

目  

录

晶体的定向
01

晶体定向的原则
02

各晶系晶体定向的方法
03

晶体符号
04



晶体的具体形态取决于晶体的晶面在空间的方位，亦即晶面与对称要
素之间的关系

要了解晶体的具体形态，只知道对称型是不够的

3L44L36L29PC 3L44L36L29PC3L44L36L29PC



01  晶体定向

选定坐标轴（晶轴）

确定个轴单位长（轴单位）的比率（轴率）

= +



01  晶体定向

晶轴    行列，轴单位     结点间距


 

X
Y

Z

Y ∧ Z = α
X∧ Z = β
X ∧ Y = γ



02 晶体定向的原则

应当符合晶
体所固有的
对称性

A

尽 可 能 使  
===90, 
a=b=c

B



03
晶体的三轴定向

各晶系晶体定向的方法

适用:等轴晶系、四方晶系、斜方晶系、单斜晶系、三斜晶系。

ɑ
β

γ



等轴晶系a＝b＝c 

α＝β＝γ＝ 90°3L4/3L2 /3Li
4→ X  Y  Z轴



四方晶系a＝b≠c 

α＝β＝γ＝ 90°

1L4   →Z轴  

     2L2
 / 2P /2晶棱   →X Y轴



四方晶系a＝b≠c 

α＝β＝γ＝ 90°

3L2/3P →X Y Z 轴



单斜晶系a≠b≠c 

α＝γ＝ 90°β≠ 90°

1L2/1P法线 → Y轴, 

2晶棱→X Z轴  



三斜晶系a≠b≠c 

 α≠β≠γ≠ 90°
选择3个显著的、而且相互间接近
于90的晶棱方向作为X Y Z轴



03
晶体的四轴定向

各晶系晶体定向的方法

X

Y

U
120°

120
°

120°

ɑβ
γ



三方、六方晶系a＝b≠c ；

α＝β＝ 90°γ＝120°

L3/L6 →Z轴

  3L2 / 3P /3晶棱(120°夹角)→ X Y U轴



晶族 晶系 对称型 结晶轴的选择 结晶轴的安置及晶体常数特征

高级
晶族

等轴
晶系

3L44L36L2

3L44L36L29PC
三个互相垂直的L4分别为x、y、z轴 x轴前后水平，

y轴左右水平，
z轴直立。
a=b=c
α=β=γ=90º

3Li
44L36P 三个互相垂直的Li

4分别为x、y、z轴

3L24L3

3L24L33PC
三个互相垂直的L2分别为x、y、z轴

中
级
晶
族

四方
晶系

L44L2、Li
42L22P

L44L25PC

唯一
高次
轴为
直立
的z轴

两个互相垂直的L2分别为x轴和y轴

z轴直
立
y轴左
右水
平

x轴前后水平，
a=b≠c
α=β=γ=90º

L44P 两个相互垂直的P的法线分别为x轴和y轴

L4

L i
 4

L4PC

两个均垂直于z轴且本身间也相互垂直的适当晶
棱方向分别为x轴和y轴

六方
晶系
和三
方晶
系

L66L2、L66L27PC、L33L2、
L33L23PC

三个互成60º交角的L2分别为x轴、y轴和u轴

x轴水平朝正前偏左30º，
u轴水平朝正后偏左30º。
a=b≠c
α=β= 90º
γ=120º

L66P
Li

63L23P
L33P

三个互成60º交角的P的法线分别为x轴、y轴和u
轴

L6、L i
 6、L6PC

L3、L3C
三个均垂直于z轴且本身间互成60º交角的适当晶
棱方向分别为x轴、y轴和u轴

低
级
晶
族

斜方
晶系

3L2、3L23PC 三个互相垂直的L2分别为z轴、y轴和a轴

z轴直
立

x轴前后水平，
y轴左右水平。
a≠b≠c
α=β=γ=90º

L22P L2为z轴，二个互相垂直的P的法线分别为y轴和x轴

单斜
晶系

L2、L2PC L2为y轴
两个均垂直于y轴的适当晶棱
方向分别为z轴和x轴

y轴左右水平，
x轴前后、朝前下方倾。
a≠b≠c
α=γ=90º  β>90º

P P的法线为y轴

三斜
晶系

L1、C
三个适当的晶棱方向为z轴、
y轴和x轴

y轴左右、朝右下方倾，
x轴大致前后、朝前下方倾。
a≠b≠c
α≠β≠γ≠90º  α>90º、
>90ºβ>90º

定向原则表



04
Ø晶面符号

Ø晶棱符号

Ø晶带轴和晶带定律

晶体符号



ˉ一般表达形式为（hkl）或（hkil）， h、k、l 叫晶面指数。



H

K

L

X
Y

Z

举例:  

     设某晶面在X，Y，Z 轴

上的截距为2a，3b，6c, 那么

截距系数为2， 3， 6， 倒数

为1/2，1/3，1/6， 化简以后

的倒数比为3:2:1， 写做

(321)，这就是该晶面的米氏

符号。

 

三个晶轴上的轴单位不一定相等，所以，截距系数与截距不一定成正比。 



    但对于三方，六方晶系来说,可以用四轴定向， 

要用四个晶面指数h、k、 i、l，晶面符号为(hkil)，

排列顺序为X、Y、U、Z，前面三个指数的代数和等于

0。 例如： 

   （1120）（1011）等。



晶面指数越大，在

晶轴上的截距越小

晶面符号中指数为零

时，表明该晶面与相

应的结晶轴平行

如果晶面相交于晶

轴的负端，则在该

相应指数上加“－”

在同一晶体上，如果

有两个晶面对应的晶

面指数正负相反/绝对

值相等，这两个晶面

必互相平行



ü 晶棱符号的概念

晶体被定向后，晶棱在空间的相对方位被确定，用简单阿拉伯数

字表示晶棱在空间方位分布特征的符号被称为晶棱指数。

晶棱指数常用米氏符号形式表示。

ü 晶棱符号的构成

晶棱符号采用方括号表示“[  ]”,写作:[ rst ]



ü 三轴定向晶体晶棱指数的确定

    确定晶棱符号的方法是：将晶棱（或其他直线）平移至经过

晶体中心（即坐标原点），然后在直线上任取一点，求出该点在

三轴上的坐标（x、y、z），以轴长来度量，即可求得晶棱符号

= r : s : t



c
a

b Y

X

O

O

P

P
R

F

MK

Z
举例：

设有一晶棱OP，将其平移,使其

通过晶轴交点，并在其上任取

一点M，M点在三个晶轴上的坐

标分别为MR、MK、MF，三个轴

的轴长分别为a、b、c。

则 r : s : t =

                 

=1 :2 : 3

则 故该晶棱的符号为[ 123 ].





本章重点总结

1）晶体定向：晶轴的选择，坐标系的建立。

2）各个晶系的定向方法与晶体参数。

3）在晶体定向的基础上，确定晶面符号，一定要学会在宏观
形态上确定各晶面的晶面符号。





本章目录

单  形一

单形的划分二

聚  形三



01
l单形的概念

l单形的符号

l单形指数的确定原则

l单形的推导



 由晶体中所有宏观对称要素（对称型）联系起来的一组
晶面的总合。

单形是一个晶体上能够由该晶体的所有对称要素操作而使它们

相互重复的一组晶面。

在理想的情况下，同一单形内的晶面应该同形等大。例如：立方体、
八面体、四面体、五角十二面体、菱形十二面体和四角三八面体都是
单形。



单形的符号简称形号，它是指单形中选择一个代表面，把

该晶面的指数用“｛｝”括起来，用来表征该单形的一组

晶面的结晶学取向的符号。





立方体{100}

01
（h≥0，k≥0，l≥0）

正指数最多的面

02
h≥k≥l

先前、次后、右上



一个原始晶面
对称型+对称操作

单形

定向后，原始晶面可能的位置7个

平行于X、Y轴，垂直于Z轴

平行于X、Z轴，垂直于Y轴

平行于Y、Z轴，垂直于X轴

平行于Y轴，相交于X、Z轴

平行于X轴，相交于Y、Z轴

平行于Z轴，相交于X、Y轴

相交于X、Y、Z轴



举例：以对称型 L22P为例

平行
于X、
Y轴，
垂直
于Z
轴

平行
于X、
Z轴，
垂直
于Y
轴

平行
于Y、
Z轴，
垂直
于X轴

平行
于Y
轴，
相交
于X、
Z轴

平行
于X轴，
相交
于Y、
Z轴

平行
于Z轴，
相交
于X、
Y轴

相交
于X、
Y、Z
轴

单面
{001}

平行双面
{100}

平行双面
{010}

轴双面
{h0l}

轴双面
{0kl} 

 斜方柱
{hko}

斜方单锥 
{hkl}



32种对称型×7个原始位置=224种单形

结晶
单形

（146种）

形态
＋对称性

形态

几何
单形

（47种）

，在等轴晶系的五个对称型中均有，它有5个结晶
单形,而只有1个几何单形

立方体
{100}



15个

25个

7个



02
闭合
程度

单形

镜像
程度



02

对于偏方面体

上部晶面不

等长的边，

长边在右为

右形，长边

在左为左形



03
• 1.定义

    两个以上单形的聚合称为

聚形。是由两个以上单形共同

圈闭一定的空间。



03
• 聚形



03
注意：单形的晶面在聚形里可以变得面目全非，例如：立

方体晶面不一定是正方形，八面体的晶面不一定是三角形

等等。

注意



本 章 重 点

1.单形的定义以及表示方法；

2.单形的推导方法。



u 八面体的单形符号是什么？

u 同一晶体中能否出现两个名称相同的单形？

u 三方柱与四方柱能否相聚？为什么？





目录

平行连生1

双晶2



01
同种晶体，彼此平行地连生在一起，连生着的每
一个晶体的相对应的晶面和晶棱都彼此平行。

明矾八面体晶体
的平行连晶 

萤石立方体晶体
的平行连生

ü 不同单体之间所有的结晶方向(包括各个对应的结晶轴、对称要素、晶面

及晶棱的方向)都一一对应、相互平行。

ü 各单体间的格子构造是连续的，它们实际上是外形上象多晶体的单晶体。

特
点







02
双晶

      

双
晶
的
定
义

双
晶
要
素

双
晶
结
合
面

双
晶
律

双
晶
的
分
类



       双晶也叫孪晶，是两个以上的同种晶体按一定的

对称规律形成的规则连生。

相邻两个个体的相对应的面、棱、角并非完全平行，但它们可以借着对称要素

（旋转、反映、反伸），使两个个体彼此重合或平行。





双晶面A

B 双晶轴

双晶要素

双晶中心C

双晶中相邻单体之间

存在的对称要素

为一假想的平面，通过它的反映，可使
双晶相邻的两个个体重合或平行。

为一假想直线，双晶中一单体围绕它旋转一定角度后，
可与另一单体重合、平行或连成一个完整的晶体

为一假想的几何点，通过该点将双晶的其中一个晶体
进行反伸操作后，两个单体实现相互重合、平行或拼
接成一个完整晶体。



        两单体之间的接触面，属于两个个体之间的共用面

网。可以是平面，也可以是不规则曲面，并形成缝合线。

萤石双晶不规则接合面 尖晶石平直双晶接合面 



        描述单体构成双晶的具体规律叫双晶律 。



       根据双晶个体的连接方式，可将双晶划分为接触双晶和穿插双

晶两种类型。

接触双晶 穿插双晶
双晶个体
的连接方

式



 5．双晶类型 

a. 两个单体以

一个明显而规则

的接合面相接触。

b.由若干单体按
同一种双晶律所
组成，表现为一
系列接触双晶的
聚合，所有接合
面均相互平行 

c. 多个单体

以相同的双晶

律、不平行的

结合面形成。

（1）接触双晶：a. 简单接触双晶 、b. 聚片双晶、 c. 环状双晶、d. 复合双

晶。

d. 不同的双

晶律结合在一

起而成。









斜长石的聚片双晶



（2）穿插双晶（贯穿双晶）：

两个单体贯穿形成

（正长石）

多个单体以相同的双晶律

贯穿形成（文石三连晶）

多个单体以不同的双晶律

贯穿形成。 （十字石）

两个或多个单体相互穿插，接合面常曲折而复杂。



多个单体以不同的双晶律贯穿形成

 （十字石穿插双晶）







u 双晶要素与对称要素的区别是什么？

u 双晶要素决不可能平行单体中的相类似的

对称要素，为什么？





    晶体是具有格子构造固体，其内部质点

在三维空间都是呈周期重复的规则排列。

    每一种晶体都具一定的内部结构，晶体

结构及其化学组成是决定晶体一切性质和现

象的根本因素。



目录

平行六面体的选择一 各晶系平行六面体的形状和大小二

平行六面体中结点的分布三 十四种布拉维格子四



           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。

一．平行六面体的选择

1

2

3

4

5

6



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。

平行六面体的选择原则如下：

       平行六面体的选择原则实际上和晶体定向时坐标轴的原则

是一致的，即尽量使a = b = c ；α＝β＝γ＝90°



       图中点的分布具四方对称的特点，显然按第A种方法来选取平行六面

体才符合上述原则。第B种方法虽然也符合四方对称，但体积太大；第 C
种方法既不符合对称也无直角； 第D种方法虽然有直角但不符合四方对

称。

//（001）的截面



下面两个平面点阵图案中，请同学们画出其空间
格子：

       

L44P  L22P



L44P



引出一个问题：空间格子可以有带心的格子。

 L22P

1

2

3



       上述画格子的条件实质上与前面所讲的晶体定向的原
则是一致的，也就是说，我们在宏观晶体上选出的晶轴就

是内部晶体结构中空间格子三个方向的行列。 



         平行六面体的形状和大小是用它的三根棱长

（轴长）a、b、c 及棱间的夹角（轴角）、、 表征。

这组参数（a、b、c；、、）即为晶胞参数。

         在晶体宏观形态我们可以得到各晶系的晶体

常数特点，是根据晶轴对称特点得出的。宏观上的晶体

常数与微观的晶胞参数是对应的，但微观的晶体结构中

我们可以得到晶胞参数的具体数值。

二．各晶系平行六面体的形状和大小

       七个晶系平行六面体的形状不同，对称性质不同，晶
胞参数各异，平行六面体形状和晶格常数特点(见下图)。





       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。

Ⅰ ⅢⅡ Ⅳ Ⅴ Ⅵ

Ⅵ为面心格子Ⅰ为原始格子 Ⅱ、Ⅲ、Ⅳ为底心格子（C、A、B心）Ⅴ为体心格子

不同类型格子结点在平行六面体中的分布特点。

1）原始格子（P 、注：三方晶系菱面体原始格子用R表示）：结点分布于
     平行六面体的八个角顶上。
2）底心格子（C、A、B）：结点分布于平行六面体的角顶及某一对面
     的中心。
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。 





       七个晶系→七套晶格常数→七种平行六面体种形状。每种形状有
四种类型，那么就应该有7×4=28种空间格子？

    但在这28种中，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，因此,只有14种空
间格子，也叫14种布拉维格子。（A.Bravais于1848年最先推导
出来的）

举例说明：

1、四方底心格子可转变为体积更小的四方原始格子 ；

2、在等轴晶系中，若在立方格子中的一对面的中心安置结点，则完
全不符合等轴晶系具有4L3的对称特点，故不可能存在立方底心格
子。



例 1：四方底心格子 ＝ 四方原始格子



例 2：立方底心格子不符合等轴晶系对称

L3不存在



例如：

1、三斜面心格子（F)可以转变为三斜原始格子（P）

2、单斜 B 心格子可以转变为单斜原始格子（P）

3、三方体心（I）可以转变为三方原始格子（P）



还应指出的是：
     六方原始格子为六方柱的顶底面加心，
不要误认为六方底心格子。

十四种空间格子见表 2－1（P10)。



原始格子 底心格子 体心格子 面心格子

三

斜

晶

系

C=P I=P F=P

单

斜

晶

系

I=C F=C

斜

方

晶

系

四

方

晶

系

C=P F=I

三

方

晶

系

不符合对
称

I=R F=R

六

方

晶

系

不符合对
称

不符合空
间格子条
件

不符合空
间格子条
件

等

轴

晶

系

不符合对
称
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晶体结构的紧密堆积原理1 配位关系与配位多面体2

类质同象3 同质多象4



• 1.最紧密堆积原理

晶体结构的紧密堆积原理

      晶体结构中，质点之间倾向于尽可能的相互靠近以占据
最小空间；使彼此之间的作用力达到平衡状态，以达到内能

最小，使晶体处于最稳定状态。 



A
B

C

等大球最紧密堆积

1、堆积过程与基本形式

第一层堆积：形成两
种三角形空隙B位、
C位（第1层球所在
位置标注为A）

BC

第2层堆积：只能在

上述B位或C位堆积，

不能同时在这两种位

置上堆积, 即形成AB
或AC，AB与AC是

等效的。



第三层球体堆积有二种方式：有可能与第1层所处的位置完全相同，即形成
ABA堆积形式；也可能与第1层、第2层不同位置，形成ABC堆积形式。

BC
Ⅰ Ⅱ

第4层、第5层…..堆积：只能在A、B、C位置上任选一种，不可能超出这
3种位置，并且不能与最临近的一层相同。



2、堆积结构的对称性

C

在Ⅰ种方式中，使第四层球体

与第二层重合，即按

ABABAB…..或ACACAC….规
律堆积，与空间格子中的六方

格子一致，称为六方最紧密堆

积



第三层球体在第二种方式基础上，第四

层与第一层重复，即按ABCABC 。。。

堆积，则球体的分布与空间格子中立方

面心格子一致，称为立方最紧密堆积，

平行于立方格子<111>方向。 B
Ⅱ

立方面心格子





3、堆积结构中的空隙

  等大球最紧密堆积结构中，空隙占25.95%。

   空隙存在形成有两种：四面体空隙和八面体空隙。

      

四面体空隙: 处于四个球体包围之中的空隙，此四个球体中心之联线恰好联

成一个四面体的形状。

八面体空隙: 处于六个球体包围之中，此六个球体中心之联线恰好联成一个

八面体的形状。

       不管是立方最紧密堆积还是六方最紧密堆积，一个球周围分布8个四面

体空隙和6个八面体空隙。

八面体空隙四面体空隙



    空隙的分布与数量：

   思考：N个球做最紧密堆积,形成的四面体空隙是多少? 八面体空隙是多少?

（a)                                                             (b)
图  一个球周围的四面体与八面体空隙分布规律

（a.在六方最紧密堆积中；b.在立方最紧密堆积中）

        根据一个球周围分布着6个八面体空隙和8个四面体空隙，以及一个八面体由6个
球组成、一个四面体由4个球组成的数值关系，我们可以计算得出：n个球作最紧密

堆积形成的八面体空隙数为n个，四面体空隙数为2n个。 





二、配位数与配位多面体



共角顶连接 共棱连接

共面连接

共棱共角顶连接



• 2.配位数与配位多面体的关系

      配位数和配位多面体都是用来表征晶体结构中质点

相互配置状况的。

    但是晶体结构中原子或离子的配位数相同，而配位多面体的形状

可以相同也可以不同（如，三方双锥和四方单锥的配位数都是5），

所以用配位多面体来表征晶体结构的意义更为确切。



• 3.影响配位数的因素

1）内因

• 质点的相对大小

• 堆积的紧密程度：一般对于同种成分的矿物，做紧密堆

积的配位数大于不做紧密堆积的矿物。

• 质点间的化学键性质：一般情况下，金属键＞共价键。



• 3.影响配位数的因素

2）外因

• 温度：升高温度导致配位数降低；

例如：Al3＋有4次和6次两种配位数，在低温下形成的长石和似长石等矿物中呈4次配位，

而在低温下形成的高岭土等黏土矿物中呈8次配位。

• 压力：增加压力导致配位数增大；

例如：Fe2＋和Mg2＋一般呈6次配方，但在高压下形成的矿物，如镁铝榴石和铁铝榴石中，

则呈8次配位。

• 介质成分

例如：在硅酸盐岩浆中，碱金属离子浓度的增加，有利于Al3＋呈4次配位。



• 1.概念

     晶体结构中某种质点(原子、离子或分子)被它性质类似的

质点所代替，仅使晶格常数及物理、化学性质发生规律的变

化，而晶格类型（键性和结构类型）并不改变，这种现象称

为类质同像。

例如：闪锌矿（ZnS）中Zn2＋被Fe2﹢替代后，物理性质也

随之改变，但不引起晶格类型的变化。

三、类质同象



• 2.类质同象的类型

1）以发生类质同象替换的组分在晶格中的替换程度：

① 完全类质同象（连续类质同象）：晶格中发生替换的组

分可以以任意比例取代，而晶格类型不改变。

② 不完全类质同象（不连续类质同象）：晶格中发生替换

的组分不可以连续进行，而是被限制在一定的范围内，

即超越这个限制范围，晶格类型则会发生改变。



例如：镁橄榄石Mg2[SiO4]晶体，其晶格中Mg2+可以被

Fe2+所替代占据，由此形成的橄榄石 (Mg, Fe)2[SiO4]晶
体。

并且 Mg2+被Fe2+替代可以任意比例，形成一个系列：

     Mg2[SiO4]---------------------------------------Fe2[SiO4]
   镁橄榄石         橄榄石混晶或固溶体          铁橄榄石

——这种情况称完全类质同像系列。



    在闪锌矿ZnS中，部分的Zn2+可被Fe2+类质同

象替代，其替代量最大只达到原子数的30.8% ，

如果代替量大于30.8% ，闪锌矿的结构将被破坏。

        

       ZnS-------- - - - - - FeS
      闪锌矿    铁闪锌矿

—这种情况称不完全类质同像系列。



• 2.类质同象的类型

2）以晶格中相互替代的离子电价是否相等：

① 等价类质同象：相互代替的离子电价相同；

② 异价类质同象：相互代替的离子电价相同。

例如：霓辉石（Na, Ca）(Fe3+,Fe2+)[Si2O6]   
      存在两种取代:  Na+-----Ca2+          Fe3+------Fe2+ 
      取代后总电价平衡







• 1.同质多象的概念

   同种化学成分的物质，在不同的物理化学条件(温度、压

力、介质)下，形成不同结构的晶体的现象，称为同质多

象。这些不同结构的晶体，称为该成分的同质多象变体。

（通常以α-代表低温变体，β-、γ-代表高温变体。）  
例如：金刚石与石墨，-石英和-石英 。

四.同质多象

金刚石 石墨



         同质多像变体间的转变温度在一定压力下是固定的，所以在自然界的矿

物中某种变体的存在或某种转化过程可以帮助我们推测该矿物所存在的地质

体的形成温度。因此，它们被称为“地质温度计”。 


