
倒 格

学习内容:

1.4.1 倒格定义

1.4.3 倒格与傅里叶变换

1.4.2 倒格与正格的关系
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§1.4  倒格

倒格

正格（点位）矢：

332211 anananRn ++=

321 ,, bbb倒格基矢

倒格（点位）矢：

332211 bhbhbhK n ′+′+′=

晶体结构=晶格+基元

正格基矢

正格

一个晶体结构有两个格子，一个是正格，另一个为倒格。

321 ,, aaa
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1.4.1  倒格定义

倒格基矢定义为：

( )
( )
( )213
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321

π2

π2
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aab

aab
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×=
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Ω

Ω

Ω
其中 是正格基矢，321 ,, aaa

332211 bhbhbhK n ′+′+′= ),,( 321 为整数hhh ′′′与 所联系的各点

的列阵即为倒格。

( )321 aaaΩ ×⋅=

是固体物理学原胞体积
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倒格基矢的方向和长度如何呢？
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一个倒格基矢是和正格原胞中一组晶面相对应的，它的方

向是该晶面的法线方向，它的大小则为该晶面族面间距倒数的

2π倍。
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1. ==⋅ ijji ba δπ2 )ji( =π2

( )ji ≠0
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1.4.2  倒格与正格的关系

332211 alalalRl ′+′+′=′ 332211 bhbhbhK h ′+′+′=′

其中 分别为正格点位矢和倒格点位矢。hl KR ′′和

2. µπ2=⋅ ′′ hl KR (µ为整数)
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=⋅ ′′ hl KR ⋅′+′+′ )( 332211 alalal )( 332211 bhbhbh ′+′+′

)hlhlhl( 332211π2 ′′+′′+′′=

µπ2=

3.
( )
Ω

Ω*
3π2

= (其中Ω和Ω*分别为正、倒格原胞体积)

( )321 bbbΩ* ×⋅=

( ) ( ) ( )[ ]211332

3π2 aaaaaa
Ω

×××⋅×





=

( ) ( ) ( )CBABCACBA ⋅−⋅=××
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上节课程内容回顾
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1.4.1 倒格

倒格基矢
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Ω 其中 是正格基矢，321 ,, aaa

332211 bhbhbhK n ′+′+′= ),,( 321 为整数hhh ′′′与

所联系的各点的列阵即为倒格。

( )321 aaaΩ ×⋅= 是固体物理学原胞体积

一个倒格基矢是和正格原胞中一组晶面相对应的，它的方向是

该晶面的法线方向，它的大小则为该晶面族面间距倒数的2π倍。

d1

d2

d3

面间距

面间距

面间距
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==⋅ ijji ba δπ2 )ji( =π2

( )ji ≠0

332211 alalalRl ′+′+′=′ 332211 bhbhbhK h ′+′+′=′

其中 分别为正格点位矢和倒格点位矢。hl KR ′′和

µπ2=⋅ ′′ hl KR (µ为整数)

(1)

(2)

1.4.2. 倒格和正格的关系

( )
Ω

Ω*
3π2

= (其中Ω和Ω*分别为正、倒格原胞体积)(3)



(3)
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Ω*
3π2

= (其中Ω和Ω*分别为正、倒格原胞体积)
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( ) ( )[ ]2113 aaaa ×××

1aΩ=
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(4)倒格矢 与正格中晶面族(h1h2h3)正交，

且其长度为 。

332211h bhbhbhK ++=

321

π2

hhhd

1)证明 332211 bhbhbhK h ++= 与晶面族(h1h2h3)正交。
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设ABC为晶面族(h1h2h3)中离原点最近的晶面，

ABC在基矢 上的截距分别为 。321 ,, aaa
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由图可知：
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所以

332211 bhbhbhK h ++=

与晶面族(h1h2h3)正交。
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2) 证明 的长度等于 。332211h bhbhbhK ++=

dnX µ=⋅由平面方程： 得：
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在晶胞坐标系 中，cba ,,
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傅里叶变换

任何周期函数，都可以看作是不同振幅，不同相位正弦波的叠加。

举例：正弦曲线波可以叠加出一个带有90度角的矩形波。
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傅里叶变换
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复杂周期信号波形

时域（T） 频域（1/T）

正格（L） 倒格（1/L）
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傅里叶分析

晶格的周期性-> 物理性质的周期性

在 的任何平移操作下，

晶体保持不变性。

首先考虑一维周期函数，x方向的一维周期函数 ，周期为a：

p为整数，Cp和Sp为实常量， 保证 具有周期a。
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因此， 就是傅里叶空间或着这里的晶体倒格子（倒易空间

晶格）中的一个点。

4π/a 6π/a0 2π/a-4π/a -2π/a-6π/a
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系数 是复数，为了保证 为实函数，则要求下式成立：

则p项和-p项之和是实数。

求和遍及所有的p的整数取值(正整数，负整数，零)
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则p项和-p项之和为：



20

一维

三维



1.4.3  倒格与傅里叶变换

在任意两个原胞的相对应点上，晶体的物理性质相同。

( ) ( )rRr l ΓΓ =+

上式两边分别按傅里叶级数展开：

( ) rKi

h
h

hKr ⋅∑= e)(ΓΓ

( ) ( ) ( )lh RrKi
h

h
l KRr +⋅∑=+ eΓΓ

µπ2=⋅ lh RK

lR 是正格矢。

hK 一定是倒格矢。 21



晶体结构

正格 倒格

332211 anananRn ++=1. 332211 bhbhbhK n ′+′+′=1.

2.与晶体中原子位置

相对应；

2.与晶体中一族晶面相

对应；

3.是与真实空间相联系的

傅里叶空间中点的周期性

排列；

3.是真实空间中点的周

期性排列；

4.线度量纲为[长度] 4.线度量纲为[长度]-1
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已知晶体结构如何求其倒格呢？

晶体
结构 正格

332211 bhbhbhK h ++=

正格
基矢

321 ,, aaa

倒格
基矢

321 ,, bbb

倒格

( )
( )
( )213

132

321

aa
Ω

b

aa
Ω

b

aa
Ω

b

×=

×=

×=

2π

2π

2π

==⋅ ijji ba δπ2
)ji( =π2

( )ji ≠0

23



a a a a
iaa =1

jaa =2

jaa

iaa

=

=

2

1

==⋅ ijji ba δπ2
)ji( =π2

)(0 ji ≠

例1：下图是一个二维晶体结构图，试画出其倒格点的排列。
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倒格是边长为 的正方形格子。a
π2
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例2：证明体心立方的倒格是面心立方。
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体心立方
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平均每个布拉维原胞包含2个格点。
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固体物理学原胞的体积
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平均每个布拉维原胞包含4个格点。
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面心立方



例2：证明体心立方的倒格是面心立方。

解：体心立方的原胞基矢：

( )
( )
( )kjiaa

kjiaa

kjiaa

−+=

+−=

++−=

2

2

2

3

2

1

( ) 3
321

2
1 aaaaΩ =×⋅=

222

222
32

aaa

aaa
kji

aa

−

−=×

22

22

22

22

22

22
aa

aa

kaa

aa

jaa

aa

i
−

+
−

+
−

−
=

kaja
22
22

+=

( )
( )
( )213

132

321

π2

π2

π2

aa
Ω

b

aa
Ω

b

aa
Ω

b

×=

×=

×=

29



( )=×= 321
π2 aa
Ω

b

kajaaa
22

22

32 +=× ( ) 3
321

2
1 aaaaΩ =×⋅=

( ) ( )kj
a

kja
a

+=+
π2

2
2

π2 2

3

( )ji
a

b +=
π2

3

( )ki
a

b +=
π2

2

倒格矢：
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同理得：

体心立方的倒格是边长为4π/a的面心立方 。
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