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第一章 晶体结构

晶体（单晶）：微米量级范围内，三维空间方向上的
有序排列的原子构成，长程有序。有固定的熔点。
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非晶体：微米量级范围内，三维空间方向上原子无序
排列构成的固体，短程有序。没有固定的熔点。

Be2O3 晶体与 Be2O3玻璃的内部结构
􀀎􀀎􀀎􀀎􀀎􀀎􀀎􀀎􀀎􀀎􀀎􀀎􀀎􀀎



§1-1 晶体的实例

晶格定义 —— 晶体中原子排列的具体形式

1. 简单立方晶格

没有实际的晶体具有简单立方晶格



2. 体心立方晶格

A层原子球间隙：∆=0.31r0

具有体心立方的金属：Li、Na、K、Rb、Cs、Fe



3. 六角密排晶格

具有六角密排的
金属：Be、Mg
、Zn、Cd、Co



4. 面心立方晶格

具有面心立方的金属：Cu、Ag
、Au、Al、Ni



5. 金刚石晶格

具有面心立方的金属：C、Ge、Si



5. NaCl晶格



6. CsCl晶格



7. 闪锌矿晶格

化合物半导体：锑化铟、砷化镓等



8. 钙钛矿晶格



§1-2晶格的周期性

学习内容:

1.2.1 晶体结构的周期性

1.2.2 原胞

1.2.3 密堆积、配位数和致密度
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(b) (c)(a)

(a)、(b)、(c)为二维晶体结构示意图，它们有何异同?

§1.2 晶体结构
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1.2.1  晶体结构的周期性（Periodic arrays）

所有晶体的结构可以用晶格来描述，这种晶格的每个格点

上附有一群原子，这样的一个原子群称为基元，基元在空间周

期性重复排列就形成晶体结构。

一个理想的晶体是由完全相同的结构单元在空间周期性重复

排列而成的。

(b) (c)(a)
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1.基元、格点和晶格

在晶体中适当选取某些原子作为一个基本结构单元，这个

基本结构单元称为基元，基元是晶体结构中最小的重复单元，

基元在空间周期性重复排列就形成晶体结构。

(1)基元 (basic)

(b) (c)
(a)

任何两个基元中相应原子周围的情况是相同的，而每一

个基元中不同原子周围情况则不相同。
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(2)晶格 (lattice)

晶体的内部结构可以概括为是由一些相同的点子在空间有

规则地做周期性无限分布，通过这些点做三组不共面的平行直

线族，形成一些网格，称为晶格(或者说这些点在空间周期性

排列形成的骨架称为晶格)。

(b) (c)(a)
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晶格是晶体结构周期性的数学抽象，它忽略了晶体结构的

具体内容，保留了晶体结构的周期性。

),,( 321332211 取整数nnnanananR ++=用矢量 表示

格点的排列。
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(3)格点(lattice point)

晶格中的点子代表着晶体结构中相同的位置，称为格点。

一个格点代表一个基元，它可以代表基元重心的位置，也

可以代表基元中任意的点子。

晶格+基元=晶体结构

lattice+basis=crystal structure

(b)(a)
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2.布拉维晶格、简单晶格和复式晶格

(1)布拉维晶格(Bravais lattice)

格点的总体称为布拉维晶格，这种格子的特点是每点周围

的情况完全相同。

(2)简单晶格和复式晶格

简单晶格：如果晶体由完全相同的一种原子组成，且每个

原子周围的情况完全相同，则这种原子所组成的网格称为简

单晶格。

复式晶格：如果晶体由两种或两种以上原子组成，同种原

子各构成和格点相同的网格，称为子晶格，它们相对位移而

形成复式晶格。
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简单晶格 复式晶格

在晶格中取一个格点为顶点，以三个不共面的方向上的周期

为边长形成的平行六面体作为重复单元，这个平行六面体沿三

个不同的方向进行周期性平移，就可以充满整个晶格，形成晶

体，这个平行六面体即为原胞，代表原胞三个边的矢量称为原

胞的基本平移矢量，简称基矢。

1.2.2  原胞
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在晶格中取一个格点为顶点，以三个不共面的方向上的周期

为边长形成的平行六面体作为重复单元，这个平行六面体沿三

个不同的方向进行周期性平移，就可以充满整个晶格，形成晶

体，这个平行六面体即为原胞，代表原胞三个边的矢量称为原

胞的基本平移矢量，简称基矢。
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特点：格点只在平行六面体的顶角上，面上和内部均无格点，

平均每个固体物理学原胞包含1个格点。它反映了晶体结构的周

期性。

构造：取一格点为顶点，由此点向近邻的三个格点作三个不

共面的矢量，以此三个矢量为边作平行六面体即为固体物理学

原胞。

(1)固体物理学原胞(简称原胞) (primitive lattice cell)

1.原胞的分类

基矢：固体物理学原胞基矢通常用 表示。321 ,, aaa

( )321 aaaΩ ×⋅=体积为：
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原胞内任一点的位矢表示为：

( )1,,0 321332211 ≤≤++= xxxaxaxaxr

在任意两个原胞的相对应点上，晶体的物理性质相同。

( ) ( ) ,点的位矢格为某一其中RRrr +Γ=Γ

( )为整数321332211 ,, lllalalalRl ′′′′+′+′=

(2)结晶学原胞（简称单胞） (unit cell)

构造：使三个基矢的方向尽可能地沿着空间对称轴的方向，

它具有明显的对称性和周期性。
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基矢：结晶学原胞的基矢一般用 表示。cba ,,

( ) Ωncbav =×⋅=

特点：结晶学原胞不仅在平行六面体顶角上有格点，面上

及内部亦可有格点。其体积是固体物理学原胞体积的整数倍。

体积为：

(3)维格纳--塞茨原胞(Wigner-Seitz cell)
构造：以一个格点为原点，作原点与其它格点连接的中垂

面(或中垂线)，由这些中垂面(或中垂线)所围成的最小体积

(或面积)即为W--S原胞。

特点：它是晶体体积的最小重复单元，每个原胞只包含1个

格点。其体积与固体物理学原胞体积相同。
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a

b

(1)一维原子链

a

( ) ( ) ( )axxnax ≤≤=+ 0ΓΓ

2.几种晶格的实例

一维单原子链

一维双原子链
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(2)二维

(a) (b)

8a
7a6a 5a

4a
3a

1a

2a

固体物理学原胞
维格纳--塞茨单胞
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(3)三维

立方晶系 accbba ⊥⊥⊥ cba ==

kac,jab,iaa ===

布拉维原胞的体积:
3aV =

设晶格常量(布拉维原胞棱边的长度)为a,

k,j,i取 为坐标轴的单位矢量, 

即立方体边长为a,

(a)简立方

a
b

c
kaa

jaa

iaa

=

=

=

3

2

1
每个布拉维原胞包含1个格点。

固体物理学原胞的体积
3aΩ =

布拉维晶格(简单格)
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平均每个布拉维原胞包含4个格点。

( ) 3
321

4
1 aaaaΩ =×⋅=

(b)面心立方

( )
( )
( )jiaa

kiaa

kjaa

+=

+=

+=

2

2

2

3

2

1

固体物理学原胞的体积

1a

3a
2a

ia

ja

ka
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(c)体心立方

( )
( )
( )kjiaa

kjiaa

kjiaa

−+=

+−=

++−=

2

2

2

3

2

1

平均每个布拉维原胞包含2个格点。

( ) 3
321

2
1 aaaaΩ =×⋅=

ia
ja

ka

1a

3a

2a

固体物理学原胞的体积
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复式格

(a)金刚石结构

金刚石结构属面心立方，每个结晶学原胞包含4个格点。

金刚石结构是由两个面心立方子晶格沿体对角线位移1/4的

长度套构而成,其布拉维晶格为面心立方。

c c
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c c

金刚石结构每个固体物理学原胞包

含1个格点,基元由两个碳原子组成,位

于（000）和 处。







4
1

4
1

4
1

(b)氯化钠结构

氯化钠结构由两个面心立方子晶格沿体对角线位移1/2的长

度套构而成。
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Cl-和Na+分别组成面心立方子晶格。

其布拉维晶格为面心立方。

氯化钠结构属面心立方。

每个固体物理学原胞包含1个格点，每个结晶学原胞包含4

个格点。

氯化钠的固体物理学原胞选取方法与面心立方简单格子的

选取方法相同。

基元由一个Cl-和一个Na+组成。

(000)







2
1

2
1

2
1

Cl-的坐标为 ， Na+的坐标为 。
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(c)氯化铯结构
−Cl

+Cs

氯化铯结构是由两个简立方子晶格沿体对角线位移1/2的长

度套构而成。 Cl-和Cs+分别组成简立方格子，其布拉维晶格为

简立方，氯化铯结构属简立方。

每个固体物理学原胞包含1个格点，每个结晶学原胞包含1

个格点。基元由一个Cl-和一个Cs+组成。

(000)







2
1

2
1

2
1

Cl-的坐标为 ， Cs+的坐标为 。
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(d)钙钛矿结构

钙钛矿结构常写成ABO3的形式。

Ba O Ti

钡、钛和3个氧各组成简立方子晶格，钛酸钡是由5个简立方

子晶格套构而成的。

一个晶胞包含1个钡原子、1个钛原子和3个氧原子。

钙钛矿的氧
八面体结构
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1.2.3  密堆积、配位数和致密度

1.配位数

一个粒子周围最近邻的粒子数称为配位数.

它可以描述晶体中粒子排列的紧密程度，粒子排列越紧密，

配位数越大。
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2.密堆积

如果晶体由完全相同的一种粒子组成，而粒子被看作小圆

球，则这些全同的小圆球最紧密的堆积称为密堆积。

第一层：每个球与6个球相切，有6个空隙，如

编号1,2,3,4,5,6。

第二层：占据1,3,5空位中心。

第三层：在第一层球的正上方形成ABABAB······排列方式。

(1)六角密积
A B

六角密积是复式格，其布拉维晶格是简单六角晶格。
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cbar
2
1

3
1

3
2: ++=即









2
1

3
1

3
2

基元由两个原子组成，一个位于

(000)，另一个原子位于 ，

(2)立方密积

第一层：每个球与6个球相切，有6个

空隙，如编号为1,2,3,4,5,6。

第二层：占据1，3，5空位中心。

第三层：占据2，4，6空位中心，

按ABCABCABC······方式排列，形成

面心立方结构，称为立方密积。

B

A
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密堆积特点：结合能低，晶体结构稳定；配位数最大为12。

(3).配位数的可能值

配位数的可能值为：12(密堆积)，8(氯化铯型结构)，6(氯化

钠型结构)，4(金刚石型结构)，3(石墨层状结构)，2(链状结构)。

38

如果把等体积的硬球放置在晶体结构中原子所在的位置上，

球的体积取得尽可能大，以使最近邻的球相切，我们把一个晶

胞中被硬球占据的体积和晶胞体积之比称为致密度(堆积比率或

最大空间利用率)。

3.致密度：



ia

ja

ka

单胞体积

单胞中原子所占体积

设晶格常量为a，原子半径为R，则

例1：求面心立方的致密度.

N是单胞中原子个数

cefi nnnnN
8
1

4
1

2
1

+++=

内部原
子数

面上原
子数

棱上原子
数

顶角上
原子数

3

3

π
3
4 RNv

aV

=

=

aR 24 =
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V
v

=ρ:致密度

48
8
16

2
1

=×+×=N

3

4
2π

3
44 










×=

π
6
2

=

ia

ja

ka

cefi nnnnN
8
1

4
1

2
1

+++=

3

3

π
3
4 RNv

aV

=

=

aR 24 =
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典型的晶体结构

fcc
(Cu) 4 (000)       )0

2
1

2
1(

)
2
1

2
10()

2
10

2
1( 2

2a

bcc
(W) 2 (000)       

)
2
1

2
1

2
1( 2

3a

CsCl Cs+ 1
Cl- 1 )

2
1

2
1

2
1(

(000)       

2
3a

12

8

8

结构型 单胞中的
原子个数

原子在单胞中的
位置

最近邻距
离

配位数
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典型的晶体结构

结构型
单胞中的
原子个数

原子在单胞中的
位置

最近邻距
离

配位数

8 (000)       )0
2
1

2
1( )

2
1

2
10( )

2
10

2
1(

4
3a

)
2
1

2
1

2
1(

2
a

4
金刚石

)
4
1

4
1

4
1( )

4
1

4
3

4
3( )

4
3

4
1

4
3( )

4
3

4
3

4
1(

NaCl
Na+ 4

Cl- 4

(000)       )0
2
1

2
1( )

2
1

2
10( )

2
10

2
1(

)00
2
1( )0

2
10( )

2
100(

6
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§1-3晶向、晶面和它们的标志

学习内容:

1.3.1 晶向及晶向指数

1.3.2 晶面及密勒指数
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§1.3  晶向、晶面和它们的标志

1.3.1  晶向及晶向指数

1.晶向

通过晶格中任意两个格点连

一条直线称为晶列，晶列的取向

称为晶向，描写晶向的一组数称

为晶向指数(或晶列指数)。

过一格点可以有无数晶列。
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(3)晶列族中的每一晶列上，

格点分布都是相同的；

(4)在同一平面内，相邻晶列间的

距离相等。

(1)平行晶列组成晶列族，晶列族

包含所有的格点；

(2)晶列上格点分布是周期性的；

45



晶列的特点

46



2.晶向指数

如果从晶列上一个格点沿晶向到任一格点的位矢为

332211 alalalR ′+′+′=

(1) 用固体物理学原胞基矢表示

如[121]表示 1,2,1 321 =−== lll

321 aaa ,, 为固体物理学原胞基矢

如遇到负数，将该数的上面加一横线。

其中 为整数，将 化为互质的整数 ，

记为[    ]， [    ]即为该晶列的晶列指数。

321 ,, lll ′′′
321 ,, lll

321 ,, lll ′′′

321 lll 321 lll

47



(2)以布拉维原胞基矢表示

如果从晶列上一个格点沿晶向到任一格点的位矢为

( )为布拉维原胞基矢cbacpbnamR ,,′+′+′=

其中 为有理数,将 化为互质的整数 m,n,p,            

记为[mnp]，[mnp]即为该晶列的晶列指数.       

pnm ′′′ ,, pnm ′′′ ,,

a

b
c

O

A

B

C

D

E
例1：如图在立方体中，

D是BC的中点，求BE,AD的晶列指数。

kcjbia === ,,

,iOB = ,kjiOE ++=

kjOBOEBE +=−=

解：

晶列BE的晶列指数为：[011]
48



,kOA = ,jiOD
2
1

+=

kjiOAODAD −+=−=
2
1

AD的晶列指数为: a

b
c

O

A

B

C

D

E

]221[

求AD的晶列指数。

注意:

(1)晶列指数一定是一组互质的整数；

(2)晶列指数用方括号表示[    ]；

(3)遇到负数在该数上方加一横线。

晶列(11-1)

晶列[11-1]

晶列(111)

晶列[111] √(4)等效晶向。
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在立方体中有，沿立方边的晶

列一共有6个不同的晶向，由于晶

格的对称性，这6个晶向并没有什

么区别，晶体在这些方向上的性

质是完全相同的，统称这些方向

为等效晶向，写成<100>。

[100]

[001]
[010]

[100]

[010] [001]
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51/26

简单立方晶格的晶向标志

立方边OA的晶向 立方边共有6个不同的晶向

面对角线OB的晶向

—— 面对角线晶向

共有12个



52/26

体对角线OC的晶向

体对角线晶向共有8个

—— 由于立方晶格的

对称性，以上3组晶向

是等效的，表示为

100
110
111

< >
< >
< >



(1)平行的晶面组成晶面族，晶面族包含所有格点；

(3)同一晶面族中的每一晶面上，格点分布(情况)相同；

(4)同一晶面族中相邻晶面间距相等。

(2)晶面上格点分布具有周期性；

2.晶面指数

晶面方位
晶面的法线方向(法线方向与三个坐标轴夹角)

晶面在三个坐标轴上的截距

(1)以固体物理学原胞基矢表示 53

1.3.2  晶面及密勒指数

在晶格中，通过任意三个不在同一直线上的格点作一平面，

称为晶面，描写晶面方位的一组数称为晶面指数。

1.晶面



如图取一格点为顶点，原胞的三

个基矢 为坐标系的三个轴，

设某一晶面与三个坐标轴分别交于

A1,A2,A3,设晶面的法线ON交晶面

A1A2A3于N，ON长度为µd，d为该晶

面族相邻晶面间的距离，µ为整数，

该晶面法线方向的单位矢量用 表

示，则晶面A1A2A3的方程为：

n

321 ,, aaa

dnX µ=⋅

A2

A3

O

2a
3a

1a
A1

N
µd

n

54



( )
( )
( ) dn,aat

dn,aas

dn,aar

µ

µ

µ

=

=

=

33

22

11

cos

cos

cos

取 为天然长度单位，则得：321 a,a,a

332211 atOA,asOA,arOA ===设
dnX µ=⋅

dnat

dnas

dnar

µ

µ

µ

=⋅

=⋅

=⋅

3

2

1

( ) ( ) ( )
tsr

nanana 1:1:1,cos:,cos:,cos 321 =

晶面的法线方向与三个坐标轴(基矢)的夹角的余弦之比，

等于晶面在三个轴上的截距的倒数之比。

A2

A3

O

2a
3a

1a
A1

N

µd

n
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可以证明：r,s,t必是一组有理数---阿羽依的有理数定理。

( ) ( ) ( )
tsr

nanana 1:1:1,cos:,cos:,cos 321 =

设 的末端上的格点分别在离原点距离h1d、h2d、h3d

的晶面上，这里 h1、h2、h3为整数 。

321 ,, aaa

(2)同一晶面族中的晶面平行且相邻晶面间距相等,故在原点

与基矢的末端间一定只有整数个晶面。

(1)所有格点都包容在一族晶面上；因此给定晶面族中必有

一个晶面通过坐标系的原点；在基矢 末端上的格点也

一定落在该晶面族的晶面上；

321 ,, aaa
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dhna

dhna

dhna

33

22

11

=⋅

=⋅

=⋅

取 为天然长度单位得：321 a,a,a

( )
( )
( ) dhnaa

dhnaa

dhnaa

333

222

111

,cos

,cos

,cos

=

=

=

( ) ( ) ( ) 321321 ::,cos:,cos:,cos hhhnanana =

( ) ( ) ( )
tsr

nanana 1:1:1,cos:,cos:,cos 321 =又

晶面的法线与三个基矢的夹角余弦之比等于三个整数之比。

dnX µ=⋅

A2

A3

O

2a
3a

1a
A1

N

µd

n

tsr
hhh 1:1:1:: 321 =
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tsr
hhh 1:1:1:: 321 =

可以证明h1，h2，h3一定是互质的，称它们为该晶面族的

面指数，记为(h1h2h3 ) 。

任一晶面在坐标轴上的截距r，s，t必是一组有理数。

因为h1、h2、h3为整数，所以r、s、t必为有理数。

综上所述，晶面指数(h1h2h3 )表示的意义是；

(3)晶面的法线与基矢夹角的方向余弦的比值。

(2)以 为各轴的长度单位所求得的晶面在坐标轴

上的截距倒数的互质比；

321 a,a,a

(1)基矢 被平行的晶面等间距的分割成h1、h2、h3
等份；

321 ,, aaa
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以布拉维原胞基矢 为坐标轴来表示

的晶面指数称为密勒指数，用(hkl)表示。

cba ,,

例2：如图所示 ，I和H

分别为BC，EF之中点，试求晶面

AEG，ABCD，OEFG，DIHG的密勒

指数。

cba ⊥⊥

AEG ABCD DIHG

1
1

1

∞
∞
1

2
1
∞

h'

k'

l'

在三个坐标

轴上的截距

a

b
c

O

A B
CD

E

F
G

H

I
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AEG ABCD DIHG

1
1

1

∞
∞
1

2

1
∞

h'

k'

l'

在三个坐标

轴上的截距

lkh
lkh

′′′
=

1:1:1:: 1:1:1

(hkl) (111)

1
1:1:1

∞∞

(001)
∞
1:

1
1:

2
1

(120)

AEG 的密勒指数是(111)；

OEFG的密勒指数是(001)；

DIHG的密勒指数是(120)。 a

b
c

O

A B
CD

E

F
G

H

I
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A

B
C

Dc
b

a

E

F
G

例3:     在立方晶系中画出(210)、 晶面。)121(

晶面在三个坐标轴上的截距分别为：

a b c

2
1

1 ∞(210)

)121( 1

2
1

− 1

密勒指数是(210) 的晶面是ABCD面；

(121)密勒指数是 的晶面是EFG面；
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62/26

面等效的晶面数分别为：3个 表示为

面等效的晶面数分别为：6个 表示为

面等效的晶面数分别为：4个 表示为

—— 符号相反的晶面指数只是在区别晶体的外表面时才有

意义, 在晶体内部这些面都是等效的
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