
晶体的对称性和对称操作

晶体结构不仅具有周期性，且还具有较复杂的对称性。自然界的许多晶体如水晶、雪花晶体以

及天然金刚石等往往具有规则的几何外形。晶体外形的对称性为宏观对称性，而晶体内部结构原子

或离子排列的对称性为微观对称性。前者是有限大小宏观物体具有的对称性，后者是无限晶体结构

具有的对称性。晶体的宏观对称性是其微观对称性的外在表现。

晶体在进行某一变换后，其晶格在空间的分布仍然保持不变，这一变换称为对称操作。进行对

称操作所依据的几何元素，则称之为对称元素。晶体结构的基本特点是空间点阵结构，其对称性与

分子本身是有一些区别的。除了分子可能具有的对称中心、对称面和旋转轴等简单对称元素之外，

晶体学中还可以具有滑移面和螺旋轴等含平移的对称性元素。

1. 简单对称元素

（1）对称中心。若晶体中所有的点在经过某一点反演操作后能完全复原，则该点就称为对称中

心，用符号 i表示，如图 5.2a所示。对称中心必然位于晶体中的几何中心处。

（2）对称面。晶体通过某一平面作镜像反映而能复原，则该平面称为对称面或镜面，用符号 m

表示（图 5.2b）。对称面通常是晶棱或晶面的垂直平分面或者为多面角的平分面，且必定通过晶体

的几何中心。

（3）旋转轴。当晶体绕某一轴旋转而能完全复原时，此轴即称之为旋转轴。旋转轴一般会通过

晶格单元的几何中心，且位于该几何中心与角顶或棱边的中心或面心的连线上。在围绕旋转轴旋转

一周的过程中，晶体能复原 n次，就称为 n次旋转轴。晶体中实际可能存在的旋转轴有 1、2、3、4

和 6次共五种（符号分别为 1、2、3、4、6），不可能出现 5及大于 6的轴次，这是晶体的点阵结

构所决定的。图 5.2c−5.2e分别为 2、3、4次旋转轴的例子。

图 5.2 简单对称元素举例

（a）对称中心；（b）镜面 m；（c）2次旋转轴；（d）3次旋转轴；（e）4次旋转轴；

(图中实心、灰色和空心圆圈代表相同或不同原子或基团)



2. 含平移的对称性元素

平移与对称面和旋转轴偶合可以产生出一些较为复杂的新对称元素，即滑移面和螺旋轴。所谓

对称性的偶合，是指两个并非独立存在的对称操作联合作用，形成一个对称元素。除了滑移面和螺

旋轴之外，结合旋转和倒反操作还可以偶合出 、 和 反轴。

（1）滑移面

滑移面是由一个对称面加上沿着此面的平移所组成，晶体结构可借此面的反映并沿此面平移一

定距离而复原。例如，图 5.3a的结构，点 2是点 1的反映，AA’面是对称面；但图 5.3b所示的结构

就不同，纯粹是反映操作不能得到复原，点 1必须先经 AA’面反映，然后再平移 a/2距离才能与点 2

重合，此时 AA’面就是滑移面。滑移面的表示符号如下：如果滑移方向平行于晶轴的方向，可表示

为 a、b、c滑移面；如果滑移方向与一个晶面的对角线平行，则可表示为 n滑移面。

图 5.3 滑移面示意图

（2）螺旋轴

螺旋轴是由旋转轴和平行于轴的平移所构成，它也是晶体学中很常见的对称元素，可记为 nm，

其中 n表示螺旋轴的阶次，而 m表示沿螺旋轴方向平移的分量。晶体结构绕该螺旋轴旋转 360o/n后，

沿该螺旋轴方向平移 m/n单位向量长度。例如，c方向的 21螺旋轴（图 5.4a）表示某点（x, y, z）顺

时针旋转 360o/2 = 180o之后，平移到 1/2c。c方向的 31螺旋轴（图 5.4b）表示某点（x, y, z）顺时针

旋转 120o之后，平移到 1/3c。如果为 32螺旋轴，则平移值为 2/3c。

图 5.4 螺旋轴举例

（a）c方向的 21螺旋轴；（b）c方向的 31螺旋轴；

(图中实心、灰色和空心圆圈代表相同或不同原子或基团)
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