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2026 年新疆大学 841材料科学基础考研核心笔记 

 

《材料科学基础》考研核心笔记 

 

第 1 章  晶体学基础 

 

考研提纲及考试要求 

 

考点：结晶状态及晶体的宏观特性 

考点：点阵、晶体结构 

考点：对称变换的解析式 

考点：布喇菲点阵 

考点：点阵的阵点直线、方向指数 

考点：点阵的阵点平面及平面指数 

考点：倒易点阵 

考点：球面投影 

考点：极射赤面投影 

考点：标准投影图、标准极图 

 

考研核心笔记 

现代使用的材料绝大部分是晶态材料。晶态材料包括单晶材料、多晶材料、微晶材料和液晶材料等。

我们日常使用的各种金属材料大部分是多晶材料。 

天然晶体具有规则外形和宏观对称性 

晶体科学既是很多学科的基础，又是很多学科的边缘和交叉，它包含广泛的内容： 

（1）晶体几何学—研究晶体的外表几何形状及它们之间的规律性； 

（2）晶体结构学—研究晶体内部质点排列的规律性以及晶体结构的不完整性； 

（3）晶体生成学—研究天然以及人工晶体的发生、成长和变化过程及其机制； 

（4）晶体物理学—研究晶体的光学、电学、力学等物理性质以及和它们相关的结构对称性； 

（5）晶体化学—研究晶体的化学组成和晶体结构与晶体物理化学性质间的关系。 

【核心笔记】结晶状态及晶体的宏观特性 

物质结晶状态的本质特征是：结构基元在空间呈不随时间变化的三维周期排列，它决定了晶体的宏观

和微观物理性质。 

不具有这种特性的物质例如石蜡、玻璃等是非晶态物质。 

有一些有机高聚合物，它们的结构基元具有一维或二维的近似长程有序排列，其性质介于晶体和非晶

体之间，这种物质称为液态晶体，简称液晶。 

晶态物质可以由多个晶体组成，由许多取向不同单晶体晶粒随机排列的组合称多晶体，各个晶粒之间

有晶界分隔开。当晶粒颗粒尺度很小（约为微米级）时称为微晶。 

晶体中结构基元的三维周期排列使晶体在宏观上具有一些共同的性质，它们是： 

（1）晶体的棱角—面和棱的存在以及它们之间的规则性是晶体的宏观特性之一。晶体自发生长成规

则几何外形的性质称自限性。互相平行的面之间的夹角是守恒的。这些平行的面称为对应面，对应面的这

种关系称为面角守恒定律。 

（2）均匀性—晶态物质任意部分的所有性质是完全相同 

（3）各向异性—晶体的标量性质（例如相对密度、热容量等）和晶体的取向无关；矢量或更普遍情
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况下的张量性质（例如热导率、磁导率、光折射率等）（例如介电系数、弹性系数、扩散系数等）和晶体

的取向有关，就是各向异性。 

（4）对称性—晶体的各向异性是指晶体的性质在某些不同的、不连续变化或间断的方向上存在着有

规律的等同性，这就是晶体对称性的表现。对称性的概念是自然科学中最普遍最基本的概念之一，它贯穿

于整个晶体学研究中，是晶体学的基础。 

【核心笔记】点阵、晶体结构 

晶体是由结构基元在空间呈不随时间变化的规则的三维周期排列而形成的，因此，研究晶体微观结构

的首要任务就是研究周期排列的规律性。 

在研究结构基元周期排列的规律性时，往往把结构基元抽象为一个几何点。这样，结构基元的三维周

期排列就被抽象为点的三维周期排列（称空间点阵）。研究结构基元的三维周期排列规律就可以转化为研

究点的三维周期排列规律。 

我们把晶体结构看成是结构基元组成的空间图案，这些图案基元按一定的周期平移能自身重合（在以

后的讨论将会知道，这叫作平移对称）。若把每个基元抽象为一个点，显然，这些点也必须具有这种平移

重合的特性。 

一个晶体周期结构抽象为点阵的基本规则是点阵中各点各自的物理和几何环境应完全相同，这些点称

为等同点。 

三种 2-D花样的例子，它们由相同的矩形点阵构成，但基元不同： 

（1）基元是单一符号 

（2）基元包含重复的符号 

（3）基元包含两种不同取向的符号 

空间点阵的完整的严格的定义： 

在空间由点排列成的无限阵列，其中每一个点都和其它所有的点具有相同的环境，这种点的排列就称

为空间点阵。 

点阵中任意两个点连接的矢量称为点阵平移矢量。根据点阵的平移对称性，可以选取初基矢量（简称

基矢）来描述点阵平移矢量或点阵中的任意点。 

对于二维点阵，则必须选择两个不共线的方向上连接最近邻点的矢量 a，b 作初基矢量来描述点阵，

这两个基矢构成的平行四边形称为初基胞（它只包含一个点）。 

点阵的任意点（任意平移矢量 r）可以选取任意阵点作原点用两个基矢 a和 b来描述。 

,3,2,1,  bar 2121 =+= pppp  

三维点阵应选择非共面、非共线的三个方向上的最近邻点的矢量 a，b，c 来描述点阵。这三个基矢构

成的平行六面体也称为初基胞（它只包含一个点）。 

点阵中任一点（任一平移矢量 r）可以选定任一阵点作原点用这三个基矢来描述： 

3,2,1,0p,p,p

ppp

321

321

=

++= cbar
 

初基胞（又称 P单胞，对二维点阵简化为一个平面，对一维点阵简化为一个线段）及初基矢量选择的

原则是： 

初基单胞只包含一个阵点，初基胞的非平行边是初基矢量 

根据这个原则，初基胞必有如下性质： 

（1）每一个初基胞只包含一个阵点； 

（2）以一个阵点作原点，以初基胞作周期平移，可以覆盖整个点阵； 

（3）不管初基胞如何选择，它们的体积（二维的是面积，一维的是线段长）相等。 

包含不止一个阵点的平行六面体（平行四边形），这些都是非初基胞，称它们为复式初基胞。 

单胞的三个矢量（三个棱）a，b，c的长度 a，b，c以及三个棱之间的夹角α(b∧c)，β(c∧a)，γ
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(a∧b)这 6个参数称为点阵常数，它们是描述单胞特征的基本参数。 

 

点阵是由晶体的结构基元抽象出来的，可以由下式来说明点阵和晶体结构的关系： 

点阵+结构基元=晶体结构 

结构基元可以是一个或多个原子（分子）构成。 

【核心笔记】对称性，空间变换 

任何物体（几何图形，晶体，函数）都可以在描述它的变量空间对它的整体作适当的变换，如果这种

变换使物体本身重合（即它在变换后不变亦即转换成自己），这样的物体就是对称的，这样的变换就是对

称性变换。 

对称性还有另外的一种说法：物体可以分割成等同的部分。 

概括地说对称性就是在描述物体变量的空间中物体经过某种变换后的不变性。 

 

1.对称变换(操作) 

对称变换实际上就是一种对称操作。从几何意义考察物体的对称性就是考察变换前后物体是否自身重

合，如果重合了，这种变换就是一种对称操作。 

以 g表示对空间坐标 r(x1，x2，x3)的变换，变换后的空间坐标变为 r’，即 

r'rgx''xx'xxxg == ][ , , ],,[ 321321  

如果物体 F在 g作用于它的变量后所得的结果不变，即 

)(])[()(

),,(]),,[(),,( 321321321

r'FrgFrF

x'x'x'FxxxgFxxxF

==

==
 

称 F是对称物体，g是对称变换（操作）。 

对一个物体可以有若干个对称操作，由两个或更多个相继的相同或不同的对称操作构成的操作也是对

称操作。对给定的物体的对称操作的集合就是对称群）。 

在操作作用下，物体空间各点和全部位矢都相对一组固定参考轴移动，称主动操作。 

在操作作用下，保持物体空间各点和全部位矢都固定不动而使坐标移动，称被动操作。 

空间物体可看作是点的集合，经对称变换前后点的集合会完全重合。对称变换保持空间的度规性质不

变，它是一种等体积变换，变换过程中空间不延伸，不扭曲，任何二点间距离保持不变。 

 

2.对称变换的解析式 

平移对称：设平移矢量为 t，对称变换 r’=G[r]描写为 

trr += '  

物体绕某个轴转动的变换（主动操作） 

在 X坐标系有一点 r(x1,x2,,x3)，它也是从原点到此点的矢量。 

如果这一矢量绕 x3轴转动角，点到达的新位置为 r’(x’1,x’2,,x’3)。新位置的坐标为： 

)sincoscos(sin)sin(1  −−=−−= rrx'  
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)sinsincos(cos)cos(2  +=−= rrx'  

因
r2xcos =
及

r1xsin =
，即 





cossin

sincos

212

211

xxx'

xxx'

+=

−=
 

因此，r到 r’变换的解析式是∶ 































 −

=

















3

2

1

3

2

1

100

0cossin

0sincos

x

x

x

x'

x'

x'





 

又可写成∶ rr' R= ，式中 R是变换矩阵 















 −

=

100

0cossin

0sincos





R
 

更一般的情况，r 绕任意方向的单位矢量 S=ue1+ve2+we3（把 S 记作[uvw]）转动角到达 r’的变换矩

阵是: 

















−

−

−

+























−+

















=

0

0

0

sin)cos1(

100

010

001

cos

uv

uw

vw

wwvwuw

wvvvuv

wuvuuu

R 
 

 

3.点对称变换(操作) 

点对称操作保证操作前后最少有一点保持不动，因此也可能会有线或面保持不动甚至还可能整体不

动。 

在操作过程保持不动的点、线或面都是对称元素。对称元素通常用两种符号表示，一种是国际符号，

另一种是熊夫利斯符号。 

（1）旋转操作 

旋转操作是绕某一轴[uvw]反时针方向旋转 2/n=角度的对称操作，n 为正整数，是旋转轴的轴次。

旋转轴就是这个操作过程中不动的线，它就是这个操作的对称元素。旋转操作的国际符号为 n[uvw]，熊夫利

斯符号为 Cn[uvw]。 

n(Cn)连续操作了 m次，则记作 n
m
(Cn

m
)。它的变换矩阵也相应于原操作矩阵自乘了 m次。一般 mn，当

m=n时，实际上旋转了共 360
o
，即回到原来位置，是下面讨论的恒等操作。 

①恒等操作（又称单位操作） 

这操作后与没有操作一样，从旋转的角度看，n=1，=2。所以国际符号是 1，熊夫利斯符号是 E。合

在一起记作 1(E)。它的操作矩阵就是单位矩阵： 
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②二次轴 n=2，=，国际符号是 2，熊夫利斯符号是 C2，合在一起记作 2(C2)。 

连续进行两次二次旋转轴操作，即 22=2
2
或 C2C2=C2

2
，所得结果是恒等操作: 
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③三次轴 n=3，=2/3，国际符号是 3，熊夫利斯符号是 C3，合在一起记作 3(C3)。 


