
前 言

原子由原子核和核外电子组成, 而原子核包括质子和中子. 研究原子核的性质
的科学称为核科学. 核科学的三大实际应用是：

(1) 和平利用原子能, 大的如原子能发电站, 小的如核电池等;

(2) 核武器, 如原子弹和氢弹;

(3) 建立在原子反应堆和核裂变基础上的中子衍射和散射在科学上的应用 (是
这本书要讨论和研究的问题).

中子与 X 射线的性质比较如表 0.1 所示.

表 0.1 中子与 X 射线的性质比较

性质 中子 X 射线

波长 用晶体单色器从中子源中获得单色光
各种靶元素发出的特征 X 射线, 用晶

体单色器从同步辐射中获得单色光

λ = 1Å的能量 1013h, 和晶体振动能量一个量级 1018h

原子散射的一般特征

核

各向同性, 原子散射因子与散射

角无关

散射因子随原子序数不规则变

化, 和核的结构有关, 只能用实验来

确定

对不同的同位素振幅是不同的,

还与核自旋有关, 产生同位素和自旋

的非相干性

对大多数核相差 180◦, 但 H、
3Li、Ti、V、Mr、62Ni 产生零相差,

如 113Cd 产生反常散射

电子

形状因子取决于 sin θ/λ

散射因子随原子序数增大而增

加, 极化系数与角度无关

同位素之间无差别

散射时相差 180◦

磁散射

具有磁矩的原子产生磁散射

(1) 顺磁材料的漫散射

(2) 铁磁和反铁磁材料的相干衍

射峰振幅随 sin θ/λ 下降

由磁矩可以计算出振幅, 对不同

自旋量子数的离子, 如 Fe2+、Fe3+

振幅是不同的

磁散射极弱, 只有同步辐射才能探测

到磁散射

吸收系数

吸收系数很小, µ ∼ 10−1 有明显的

例外, 如 B、Cd 和稀土元素具有较大

的吸收系数, 随同位素而不同

吸收系数较大, 真实吸收常常大于散

射, µ ∼ (102 ∼ 103), 随原子序数增

加而增加
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续表

性质 中子 X 射线

热效应 相干散射按德拜指数因子减小

非弹性散射
波长变化显著; 对晶格振动和磁自旋

可以得到频率–波数关系
波长变化很小

单晶反射

完美晶体反射受初级消光的限制, 嵌镶晶体元积分反射等于 QV

厚晶体中次级消光是主要的, “准薄晶

体” 准则 Rθ ∼ 3η

厚晶体中次级消光是次要的 Rθ(厚晶

体)=Q/2µ

一般测量方法 BF3
3He 计数器 新型探测器 照相底片、计数器、新型探测器

绝对强度测量 直接, 特别是粉末法 困难

可见中子具有如下特征.

(1)来自反应堆或脉冲源的中子波谱 (能量谱)呈连续分布,最有利的中子波长

(1∼10Å)对于研究原子间的空间关系是很理想的;入射中子的能量 (E)和动量 (Q)

与凝聚态物质中作用产生的典型能量相匹配, 有利的中子能量 [E = 2πλ(MeV). 当

λ = 1Å 时, E = 6.82MeV], 1∼1000MeV 的中子允许测量 µeV ∼ MeV 范围的元激

发. 而 λ = 1Å的 X 射线, E =
hc

λ
=

12.398
λ

(keV) = 12.398keV.

(2) 中子具有磁矩, µm = −1.1932, 这使得它与材料在原子尺度上的磁化密度

的空间变化相适应, 因此中子散射是研究磁结构和磁涨落的理想方法.

(3)零电荷,从原理上讲,中子与物质的交互作用 (见图 0.1)是短程强的交互作

用, 并随原子序成无规则变化 (见图 0.2), 轻元素的散射长度也相当大, 相邻元素的

散射长度也有一定差别.

(4) 同一元素的不同同位素有不同的散射长度, 如氢和氘散射分别为 bH =

−0.37× 10−12cm, bD = 0.66× 10−12cm.

图 0.1 中子射线与物质的交互作用简图
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图 0.2 中子和 X 射线的原子散射振幅与原子序的关系曲线

图 0.3 中子衍射和散射所覆盖的某些学科领域的示意说明

横向虚线间的区域为弹性散射

(5)由于绝大多数材料 (元素)的低吸收,所以中子已成为凝聚态物质和材料高

度有效的体探针和研究手段.

近 30年来,由于供衍射和散射用的中子源的分布遍及世界主要国家,我国除中

国原子能科学研究院的反应堆装置源外, 在广东东莞 2011 年动工兴建的散裂中子
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源, 以及线束设备及衍射散射装置的迅速发展, 中子衍射散射的应用日益广泛, 已

深入到许多学科领域及工业部门, 并获得很多成果. 从图 0.3 所示的 “凝聚态物质

中的中子” 就可见一斑.

中子散射技术的应用

21 世纪, 中子作为研究物质微观结构的一个理想体探针将在基础研究领域发

挥重要的作用. 散裂中子源与高通量研究性反应堆,也将在 21世纪最有生命力、最

活跃的学科 (如材料科学、生命科学) 和一些工程技术应用领域继续发挥它的重要

作用.

在人们解出基因结构后,蛋白质与生物大分子联合体的结构与功能便成为生命

科学的主要挑战之一. 中子是确定蛋白结构中氢原子位置的最有力的方法, 为理解

蛋白功能及药物设计提供不可缺少的信息.

工程材料、金属疲劳、氢化、腐蚀、形变每年造成上万亿元的损失和无数严重

事故. 高通量中子能穿透一切金属体, 使理解材料的这种变化的机理, 以找出合格

的新工程材料及新工艺成为可能.美国一家飞机制造公司花上百万美元将发动机装

上脉冲中子源的谱仪, 在发动机运转时, 实时测定机件材料的疲劳过程.

比铁重的重元素的合成, 主要来源于中子俘获, 即它吃掉一个中子放出一个光

子, 原子序数不变, 但质量数增加一位. 这个过程可以不断进行, 它还要继续吃中

子, 当然还要经过 β 衰变. 从铁开始, 到锕系核, 这些核素的产生都是这样形成的.

要模拟这样一个过程, 必须知道大量中子俘获截面的准确数据, 用其他的中子源开

展这方面的测量很困难,或者说不可能.因为有一些截面很小,作用几率很低. 有一

些核素它的同位素样品制备起来很困难, 所以样品量很小, 用一般低强度的中子源

无法进行实验, 只能用高通量堆或散裂中子源来做实验.

中子和核子的相互作用, 或者说中子和靶核的相互作用都是强相互作用. 如果

用质子打靶去做研究, 因为有库仑位垒的关系, 理论描述非常复杂, 而用中子打靶

去做研究, 描述就非常简化. 所以用中子开展这类实验, 可以非常清晰地获取强相

互作用的有关信息.

核物理学科和天体物理学科的交叉研究形成了新的学科 —— 核天体物理学,

该学科主要研究恒星元素的形成以及它的丰度分布,中子核反应有若干参数在其中

起着至关重要的作用. 高通量堆及兆瓦级的散裂中子源能提供的源强, 可以用来研

究一些极其罕见的稀有的事件.

兆瓦级中能强流质子加速器还可作为开展洁净核能源 (ADS)相关的物理及技

术研究的一个平台,强流中子束有可能将核反应堆产生的长寿命放射性同位素转变

为短寿命和稳定同位素, 变核废料为核原料, 开发新核能源. 俄罗斯科学家正在研

究用强中子流照射法处理核废料.

在其他重要应用领域, 如中子活化分析、中子掺杂生产半导体器件、中子辐照
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育种、中子探伤、中子照相、中子测井等,广泛地服务于国家安全、资源勘测、环境

监测、农业增产等领域, 都产生了不可估量的社会效应.

《中子衍射技术及其应用》是基于材料中物质对入射中子的吸收、散射和衍

射等现象, 对物质 (材料) 晶体结构和磁结构研究的学科分支. 全书分为 13 章. 包

括晶体结构和磁结构基础, 中子射线及其与物质的交互作用, 中子衍射的运动学理

论, 中子衍射散射实验方法, 晶体结构的测定, 自旋结构和磁结构的测定, 物相衍射

分析, 材料残余应力衍射测定, 材料织构的衍射测定, 中子小角衍射散射的应用, 新

型材料的衍射散射分析,物质动态结构的非弹性散射研究和中子衍射散射的工业应

用, 可见本书未包括中子在核物理、核天体物理方面的应用.

本书的特色是专业读物和高级科普相结合. 所谓专业读物是指本书可供从事

(中子和 X 射线) 衍射实验工作的专业人员工作中参考; 所谓高级科普是指本书可

供欲在科学和工程技术中使用中子衍射散射技术的研究人员阅读.

创新点主要体现章节安排、选材和写作技巧上.

全书 1/3篇幅讲述基础 ——晶体结构和磁结构基础、中子射线及其与物质的

交互作用、中子衍射的运动学理论、中子衍射散射实验方法 (第 1 ∼ 4 章); 重点是

介绍中子衍射散射技术的应用 (第 5∼13 章). 晶体结构和磁性结构测定分两章 (第

5 和第 6 章) 来讨论; 以后每章为一个应用专题, 如物相分析、织构、应力、小角散

射、新型材料分析、动力学结构和工业应用等.

选材料上以讲明原理方法为原则, 应用上以较新和最新资料为主, 阅读织构、

应力、新型材料的分析和动力学结构各章就能明显感受到这点.

写做技巧上,

(1)突出中子衍射和散射,注意与 X射线等衍射散射相比较,以便融会贯通,了

解中子衍射散射的特点.

(2) 讲述原理方法简单扼要, 进一步用实例来说明, 特别注意数据分析方法和

结果的解释.

(3) 需要说明的是, 实例不一定都是中子衍射散射的, 有时使用 X 射线衍射散

射的实例,这是因为：①中子衍射散射与 X射线衍射散射在原理、实验方法及数据

处理方法上是相通的; ②作者有意将材料 X 射线衍射散射方法推广到中子衍射散

射分析中.

尽管如此, 由于编者的水平有限, 不足之处在所难免, 敬请读者批评指正.

姜传海 杨传铮

2011 年 9 月于上海交通大学
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第1章 晶体结构和磁结构基础

1.1 晶 体 点 阵

1.1.1 点阵概念

固体分为晶体和非晶体,两者的主要差别是是否具有内部结构的周期性和对称

性, 晶体 (结晶体) 有内部结构的周期性和对称性; 非晶体无这种周期性和对称性,

但有短程的局域结构.

为了集中描述晶体内部原子排列的周期性,把晶体中按周期重复的那一部分原

子团抽象成一个几何点, 由这样的点在三维空间排列构成一个点阵, 点阵结构中每

一个阵点代表的具体的原子、分子或离子团称为结构基元, 故晶体结构可表示为

晶体结构 = 点阵 + 结构基元

图 1.1 表示晶体结构和点阵的关系. 所谓结构基元就是重复单元, 如原子、原

子团、分子等. 如果把重复单元想象为一个几何点, 并按结构周期排列, 这就是点

阵, 根据点阵的性质, 把分布在同一直线上的点阵称为直线点阵或一维点阵, 分布

在同一平面中的点阵称为平面点阵或二维点阵,分布在三维空间的点阵称为空间点

阵或三维点阵. 图 1.2 给出了一维、二维和三维点阵的示意图.

在直线点阵中, 若将连接两个阵点的单位矢量 a 进行平移, 必指向另一阵点,

而矢量的长度 |a| = a称为点阵参数. 平面点阵可分解为两组平行的直线点阵,并选

择两个不相平行的单位矢量 a和 b,可把平面点阵划分为无数并置的平行四边形单

位, 点阵中的各点都位于平行四边形的顶点处, 矢量 a 和 b 的长度 |a| = a、|b| = b

及其夹角 γ, 称为平面点阵参数. 空间点阵可分解为两组平行的平面点阵, 并可选

择三个不相平行的单位矢量 a、b和 c,将空间点阵划分成并置的平行六面体,而点

阵中各点都位于各平行六面体的顶点. 矢量 a、b 和 c 的长度 a、b、c 及其相互间

图 1.1 晶体结构和点阵的关系
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图 1.2 一维、二维和三维点阵的示意图

(a) 直线点阵; (b) 平面点阵; (c) 空间点阵和晶格

的夹角 γ、β 和 α, 称为点阵参数. 晶体的三个坐标轴方向 X、Y、Z 或称格子线方

向, 通常选择右手定则, 它们分别与 a、b 和 c 平行.

必须指出的是, 晶体的空间点阵只不过是晶体中原子、离子或分子所占据的位

置在三维空间的重复平移而已,因此点阵这个词绝不应该用来代表由原子堆垛成的

真实晶体的结构.

1.1.2 晶胞、晶系

根据晶体内部结构的周期性, 划分出许多大小和形状完全等同的平行六面体,

在晶体点阵中, 这些确定的平行六面体称为晶胞 (或称单胞), 用来代表晶体结构的

基本重复单元. 这种平行六面体可以是晶体点阵中不同结点连接而行成的形状大

小不同的各种晶胞, 显然这种分割方法有无穷多种, 但在实际确定晶胞时, 应遵守

布拉维 (Bravais) 法则, 即选择晶胞时应与宏观晶体具有相同的对称性、最多的相

等晶轴长度 (a、b、c)、晶轴之间的夹角 (α、β、γ) 呈直角数目最多, 满足上述条件

时所选择的平行六面体的体积最小, 这样在三维点阵中选择三个基矢 a、b 和 c 它

们间的夹角 α、β 和 γ, 按它们的特性把晶体分为七大晶系, 即立方、六方、四方、

三方 (又称菱形)、正交、单斜、三斜. 立方晶系对称性最高, 是高级晶系 (有一个以

上高次轴); 六方、四方、三方 (又称菱形) 属中级晶系 (只有一个高次轴); 正交、单

斜、三斜属低级晶系 (没有高次轴), 三斜晶系对称性最低.

1.1.3 点阵类型

单位晶胞中, 若只在平行六面体顶角上有阵点, 即一个晶胞只分配到一个阵点
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时, 则称它为初基晶胞. 若在平行六面体的中心或面的中心含有阵点, 即一个晶胞

含有两个以上的阵点时, 称为非初基晶胞. 初基晶胞构成的点阵称为简单点阵, 记

为 P . 非初基晶胞构成的点阵根据顶角外的阵点是在体心、面心和底面心而分别

图 1.3 14 种布拉维点阵或平移群

表 1.1 晶系划分和点阵类型的对应关系

晶系 晶胞参数 14 种布拉维点阵 点阵符号

高级对称 立方
a = b = c

简单、体心、面心 P、I、F
α = β = γ = 90◦

六方
a = b 6= c

简单 P
α = β = 90◦, γ = 120◦

中级对称 四方
a = b 6= c

简单、体心 P、I
α = β = γ = 90◦

三方
a = b = c

简单 P (R)
α = β = γ 6= 90◦

正交
a 6= b 6= c

简单、体心、底心、面心 P、I、C、F
α = β = γ = 90◦

低级对称 单斜
a 6= b 6= c

简单、底心 P、C
α = γ = 90◦ 6= β

三斜
a 6= b 6= c

简单 P
α 6= β 6= γ 6= 90◦
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称为体心、面心和底心点阵, 记为 I、F、C. 用数学方法可以证明只存在 7 种初基

和 7 种非初基类型, 称为布拉维点阵, 因是通过平移操作而得, 故又称为平移群或

点阵类型, 如图 1.3 所示. 表 1.1 列出了晶系划分和点阵类型的对应关系.

1.2 晶体的宏观对称性和点群

晶体的宏观外形可同时存在多种点对称元素, 如图 1.4 所示的岩盐晶体, 同时

具有一个对称中心, 三个 4 次轴, 四个 3 次轴, 若干个 2 次轴和若干个镜面. 晶体

的对称元素相互结合, 就构成了晶体的各种宏观对称性.

图 1.4 晶体可具有多种对称元素

1.2.1 宏观对称元素和宏观对称操作

1. 对称中心

对称中心的对称操作是反演, 它的效果是使 (x, y, z) 变到 (x, y, z) 处, 有手性

变化. 操作矩阵 R 为

R =




1̄ 0 0

0 1̄ 0

0 0 1̄


 (1.1)

2. 镜面

镜面的对称操作是反映, 涉及手性变化, 如图 1.5 所示. 图中 表示对称操作

前后手性有变化. 当纸面为镜面时, 上下等效点重合在一起, 按国际表的表示方法,

此时可用 − +来表示这两个重叠的对称相关点. “+”表示镜面上方的点; “−”表

示镜面下方的点.

镜面反映操作可表达为

{m [uvw]} (x, y, z) = (x′, y′, z′) (1.2)
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图 1.5 镜面记号和镜面反映 (“+” 在纸面上方：“−” 在纸面下方)

式中, [uvw] 表示镜面法线方向. 以 m[001] 为例, 它的操作矩阵为

R =




1 0 0

0 1 0

0 0 1̄


 (1.3)

当它作用到某个一般点 (x, y, z) 上时, 其对称相关点坐标可如下求得

{m [001]} (x, y, z) = R




x

y

z


 =




x

y

z


 (1.4)

这就是图 1.5 中上下等效点重合的情况 (纸面为 m, [001] 和纸面垂直).

3. 旋转 (真旋转)

一个 n 次旋转轴定义为绕此轴旋转 α(α = 2π/n) 后晶体的外观复原, 称 α 为

旋转角.
国际符号 2 3 4 6

熊夫利 (Schönflies) 符号 C2 C3 C4 C6

图示

和一般的宏观图形旋转对称不同的是, 晶体中只存在 n = 1, 2, 3, 4, 6 几种旋转

轴, 不存在 5 次及 6 次以上的旋转轴, 这是晶体的三维周期性制约所致.

旋转轴除了轴次外还有轴线的方向. 晶体学中用记号 [uvw] 表示某一方向, 在

需要时常常同时标出轴次和轴的方向, 如：

国际符号：n[uvw] 熊夫利符号：Cn[uvw]

真旋转的效果, 如用手来表示, 只涉及单手, “手性” 没有变化.

以 2[001] 为例, 它的操作矩阵为

R =




1̄ 0 0

0 1̄ 0

0 0 1


 (1.5)
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当它作用到某个一般点 (x, y, z) 上时, 其等效点坐标可如下求得

{2 [001]} (x, y, z) = R




x

y

z


 =




x

y

z


 (1.6)

写成通式： 


1 0 0

0 cos θ − sin θ

0 sin θ cos θ







x

y

z


 =




x

y cos θ − z sin θ

y sin θ + z cos θ


 (1.7)

4. 反轴 (非真旋转轴)

反轴又称为旋转倒反轴, 下面就是两种符号的对比

国际符号 1 2 3 4 6

熊夫利符号 i σ S5
6 S3

4 S5
3

它的对称操作是旋转倒反, 是一种复合操作, 即是另两个操作的乘积. 对特定晶体,

组成这种复合操作的每一步不一定是对称操作, 但两者合起来的效果却是对称操

作. 在国际方案中, 它是先进行 n 次旋转, 接着进行 1 倒反, 记为 1n, 简略符号 n.

图 1.6 示出了反轴对称操作中的对称相关点位置.

图 1.6 由反轴联系的对称相关位置示意

(a) 1(i); (b) 2(m); (c) 3(3 + 1); (d) 4; (e) 6(3 + m)
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由图可以看出 1 相当于对称中心; 2 相当对于存在镜面, 3 相当于 3 + 1; 6 相当于

3 + m, 只有 4 有新对称性.

因此, 晶体的宏观对称元素只有以下八个基本的, 即 1, 2, 3, 4, 6, 1, m, 4. 操作

通式



−1 0 0

0 − cos θ sin θ

0 − sin θ − cos θ







x

y

z


 =




−x

−y cos θ + z sin θ

−y sin θ − z cos θ


 (1.8)

称不改变 “手性” 的对称操作为第一类对称操作, 如旋转; 改变手性的对称操作为

第二类对称操作, 如反映、反演、旋转倒反等. 这种左右手的手性关系称为对称关

系或对映关系.如果两个物体具有这种关系,则称为对映体 (enantiomorph),如右旋

α 石英和左旋 α 石英就是一对典型的对映体. 显然, 对映体中不可能具有使手性变

化的对称元素, 如镜面、对称中心及反轴等. 如果两个物体具有相同的手性, 就称

它们是同宇 (congruent) 的.

1.2.2 宏观对称性和点群

1. 对称元素的组合规律

晶体的点对称元素的组合有两条限制：一条是对称元素必交于一点, 这是因为

晶体的大小有限, 若无公交点, 经过对称操作后就会产生无限多的对称元素, 使晶

体外形发散; 另一条是点阵周期性的限制, 组合的结果不能有点阵不兼容的对称元

素, 如 5 次或 6 次以上的旋转轴.

2. 32 种结晶学点群

把八种基本的点对称元素按一定的组合规律性组合起来, 可得到 32 种结晶学

点群. “点” 是指所有对称元素有一个公共点, 它在全部对称操作中始终不动 (通常

取为原点), “群” 在这里是指一种对称元素或一组对称操作的集合. 需要指出的是,

每种点群的一组对称操作实际上也是数学意义上的一个群.

点群的研究是很重要的, 因为

(1) 可以利用它对晶体分类. 历史上对晶体的研究是从它的外表面开始的. 如

果从同一点画出各晶面的法线方向, 并以此来表征晶体, 人们发现所有的晶体可分

为 32 种晶体. 一种晶类对应一种点群, 它有特定的面法线关系.

(2) 为了导出空间群, 只要在点群中加入空间点阵的平移对称性即可.

(3) 晶体物理性质的许多对称性都与点群有关. 表 1.2 列出了点群的符号以及

有关物理性能.
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表 1.2 32 种点群符号和有关性质

(国际符号中 n/m 表示镜面垂直于 n 次轴, nm 表示镜面包含 n 次轴)

晶系 序号
熊夫利 国际符号 国际符号

对映 旋光 压电 热电 倍频 劳厄群
符号 (全写) (简写)

三斜
1 C1 1 1 + + + + + 1

2 C1 1 − − − − −
3 C2 2 2 + + + + + 2m

单斜 4 C3 m m − (+) + + +

5 C2h 2/m 2/m − − − − −
6 D3 2 2 2 2 2 2 + + + − + mmm

正交 7 C2v m m 2 m m 2 − (+) + + +

8 D2h
2

m

2

m

2

m
m m m − − − − −

9 C4 4 4 + + + + + 4/m

10 S4 4 4 − (+) + − +

11 C4h 4/m 4/m − − − − −
四方 12 D4 422 422 + + + − −

13 C4v 4mm 4mm − − + + +

14 D2h 4mm 42m − (+) + − + 4/mmm

15 C4h
4

m

2

m

2

m
4/mmm − − − − −

16 C3 3 3 + + + + + 3

17 C3i 3 2 − − − − −
三方 18 D3 32 32 + + + − + 3m

19 C3v 3m 3m − − + + +

20 D4h 3
2

m
3m − − − − −

21 C6 6 6 + + + + + 6/m

22 C3h 6 6 − − + − +

23 C6h
6

m
6/m − − − − −

六方 24 D6 622 622 + + + − − 6/mmm

25 C6v 6mm 6mm − − + + +

26 D4h 6m2 6m2 − − + − +

27 D4h
6

m

2

m

2

m
6/mmm − − − − −

28 T 23 23 + + + − + m3

29 Th
2

m
3 m3 − − − − −

立方 30 O 432 432 + + − − −
31 Td 43m 43m − − + − +

32 Oh
4

m
3

2

m
m3m − − − − − m3m

3. 点群和符号

有两套得到广泛承认的通用符号 —— 国际符号和熊夫利符号. 国际符号能一
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目了然地表示出对称性, 我们主要介绍它. 为帮助提高和看懂更多文献, 也简单介

绍熊夫利符号.

国际符号一般有三个符号,每一字表示一个轴向的对称元素.对于不同的晶系,

这三个字符位置所代表的轴向并不同, 兹列于表 1.3 中.

表 1.3 点群国际符号中三个字符位置所代表的位置

品级 品系 位置 1 位置 2 位置 3 位置 1 位置 2 位置 3

高级 立方 a a + b + c a + b [100] [111] [110]

六方 c a 2a + b [001] [100] [110]

中级
四方 c a [001] [100] [210]

菱 (R 晶胞) a + b + c a− b

形 (H 晶胞) c a

正交 a b c [100] [010] [001]

低级 单斜 b 或 c [010] 或 [001]

三斜 a [100]

国际符号有全写和简写两种, 如点群
4
m

3
2
m
可简写为 m3m. 这是因垂直于立

方体三个晶轴和垂直于六个面对角线的各镜面组合, 必然导致三个晶体为 4 次轴

和六个面对角线方向为 2 次轴, 而偶次轴和垂直于它的镜面组合又会产生对称中

心, 从而使 3 + 1 → 3. 因而简写符号更简洁概括. 不过, 简写符号省略了一些对称

元素, 增加了识别的困难.

最后, 简要介绍一下熊夫利符号系统, 它包括以下规定记号.

Cn 有一个 n 次轴, C 表示循环.

Cnh 有一个 n 次轴及垂直于该轴的水平镜面.

Cnm 有一个 n 次轴含有此轴的垂直镜面.

Dn 有一个 n 次旋转轴及 n 个垂直于该轴的 2 次轴, D 表示两面体.

d 有通过对角线的对称面, 如 Dsd

Sn 有一个 n 次旋转–反映对称轴, S 表示反映. 在熊夫利方案中用旋转–反映

取代国际方案中旋转–反演.

T 有四个 3 次轴及三个 2 次轴, T 表示四面体.

O 有三个 4 次轴、四个 3 次轴及六个 2 次轴, O 代表八面体.

此外, 还有 E 表示恒等, i 表示对称中心, σ 表示镜面等.

4. 点群和晶体性质

1) 等效晶面族

通过点群对称操作, 可将一组晶面和另一组相重合. 如点群 m3m 中, (1 0 0)

面有关晶面及晶向指数可经对称操作转为 (1 0 0)、(0 1 0)、(0 1 0)、(0 0 1) 及
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(0 0 1). 这些由点群对称性联系的晶面族称为等效晶面族, 晶体学中用符号

{h k l}表示 (也称单形符号), 如 {1 0 0}. 在理想情形下, 这些晶面不但几何同

形、等大, 原子的排列也相同, 表示的物理和化学性质也相同, 性能各向同性.

2) 等效晶向族

类似地, 由点群对称性联系的晶向族称为等效晶向族, 用 〈u v w〉 表示. 如

m3m 中的 〈1 0 0〉 方向包括 [1 0 0]、[1 0 0]、[0 1 0]、[0 1 0]、[0 0 1] 以及 [0 0 1].

有些晶类中 [u v w] 和 [u v w] 是不等效的. 这些不等效的方向称为极性方向,

晶轴称为极轴. 显然, 有极轴的晶体不含有使正方向和负方向等效的对称元素, 如

对称中心、垂直于极轴的偶次轴、镜面等.

α-石英 (α-SiO2, 即水晶) 属点群 32, c 方向是 3 次轴, 垂直 c 方向是 2 次轴.

尽管水晶是压电晶体,但它的 c方向不可能是极轴. 因此,水晶 Z切片 (表面垂直 c

轴) 没有压电效应. 又如 LiNbO3 在居里点 (1210◦C) 以下是铁电相, 属点群 3m, c

方向也是 3 次轴, 但镜面包含 c 轴, 因此它的 c 是极轴. 自发极化方向可沿 +c 和

−c, 有反平行极化的两种电畴.

3) 诺依曼 (Neumann) 原理

诺依曼原理是说晶体物理性质的对称性比相应的点群对称性高,即晶体的宏观

(张量) 性质至少具有点群的对称性. 因此, 晶体的一些张量物理量, 如弹性常数、

压电常数等的独立分量数目由于点群对称性可以简化.

根据点群还可以大致判断晶体的一些物理性质. 例如, 有对称中心的晶体不可

能有压电性. 再如对映体中不含 1, m, n 等对称元素, 因此对映体一般有压电性

(点群 432 例外).

1.3 晶体的微观对称性和空间群

1.3.1 微观对称要素与对称操作

1. 螺旋轴

螺旋轴为一直线,相应的对应操作是绕此直线的旋转,伴随沿此直线方向平移.

每次旋转角 α = 2π/n,沿轴方向平移距离为 τ ,旋转 2π角度后,必定达到轴方向一

个或几个周期. 当 T 是轴方向周期时, 即

nτ = mT ; τ = (m/n)T (1.9)

m是小于 n的自然数. 螺旋轴的符号记为 nm, n是轴次,晶体中也只能有 2、3、4、6

次螺旋轴. 2 次轴有 21 轴, 3 次轴有 31、32 轴, 4 次轴有 41、42、43 轴, 6 次轴有

61、62、63、64、65 轴. 以图 1.7(a) 的 41 次螺旋轴为例, 从左下面 A0 出发, 右旋

90◦, 向上平移 1/4 遇到 A1 点, 再右旋 90◦, 向上平移 1/4 遇到 A2 点, 再右旋 90◦,


