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认识空间群
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摘要：利用晶体学国际表简要介绍了空间群的有关知识及等效点系、不对称单位等概念。 
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Understanding Space-Group 
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Abstract:  Knowledge of space-group and symmetrically equivalent points as well as asymmetric unit was briefly 

introduced according to the International Tables for Crystallography. 
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空间群、等效点系等概念对于晶体结构的表达至关重要，正确理解空间群的有关信息对于晶体

结构的学习及阅读有关文献都很有帮助。本文简要介绍晶体学国际表中空间群和晶体结构表达的有

关知识。 

空间群是晶体空间对称操作的集合，是在 32 个点群的基础上，考虑实际晶体结构中对应的微观

对称元素，再结合可能存在的点阵型式得到的。晶体中可能存在的宏观对称元素有 1,2,3,4,6 次旋转

轴和反轴，1 次反轴就是对称中心，2 次反轴就是镜面。把晶体中可能存在的宏观对称元素通过一个

公共点组合起来，共有 32 种型式，称为 32 个晶体学点群。但点群中的每个对称元素在实际晶体的

三维空间结构中对应的微观对称元素可能有多种。比如，宏观上的四重旋转轴在微观上既可能是四

重旋转轴，也可能是 41,42,43 次螺旋轴；点群中的镜面在微观上可能是镜面，也可能是 a,b,c,n,d 滑移

面。再结合可能存在的点阵型式，一个点群就会派生出很多个空间群。32 个点群总共有 230 个空间

群。如果实际存在的微观对称元素与宏观对称元素一致，这样的空间群称为点式空间群，共有 73 个。 

比如，C2h 点群，有一个 2 重轴，和垂直于 2 重轴的镜面，属于单斜晶系，存在简单单斜及 C 心

单斜两种点阵型式。2 重轴可以是旋转轴也可以是螺旋轴，镜面还可以是滑移面，这样从 C2h 点群就

可以派生出如下 6 个空间群。其中 1 和 3 是点式空间群。属于这两个空间群的晶体，其内部实际存

在的对称元素是 2 次旋转轴和镜面，与宏观观察中表现出的对称元素是一致的。 
1
2 - 2 /hC P m     2

2 1- 2 /hC P m     3
2 - 2 /hC C m  

4
2 - 2 /hC P c     5

2 1- 2 /hC P c     6
2 - 2 /hC C c  
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空间群的知识对晶体学、化学、材料科学及其相关学科都极为有用。230 个空间群的详细信息

都列在晶体学国际表里。为了能看懂这些信息，需要了解以下内容。 

 

1  空间群的记号 
比如， 

 
短线左边的是空间群的 Schonflies 记号，代表 D2h 点群的第 16 号空间群，短线右边是空间群的

国际记号，P 代表其点阵型式是简单正交，后面部分代表不同方向上的对称元素。不同晶系三个位

置所代表的方向是不一样的，如表 1 所示。三方晶系曾采用菱面体晶胞，此时第一个位置代表 a+b+c

方向，第二个位置代表 a-b 方向；现在晶体学国际表给出的空间群国际记号中采用六方晶胞，各个

位置代表的方向也与六方晶系相同；第一个位置代表特征对称元素的方向 c 方向；第二个位置代表

a 方向；第三个位置代表 2a+b 方向，就是与 a 垂直的方向。 

 

表 1  国际记号中三个位置所代表的方向 

 
 

D2h 点群属于正交晶系，第一个位置代表 a 方向，第二个位置代表 b 方向，第三个位置代表 c 方

向。所以，这个符号就告诉我们，平行于晶体的 a 方向有 21 次螺旋轴，垂直于 a 方向有 n 滑移面；

平行于晶体的 b 方向有 21 次螺旋轴，垂直于 b 方向有镜面；平行于晶体的 c 方向有 21 次螺旋轴，垂

直于 c 方向有 a 滑移面。 

再看 C2h 点群第 5 号空间群： 

 
很多有机晶体都属于这个空间群。点阵型式为简单单斜，平行于 b 方向有 21 螺旋轴，垂直于 b

方向有 c 滑移面。这个螺旋轴和滑移面的具体位置可以从晶体学国际表上查到。 

 

2  空间群中对称元素的分布 
图 1 是 C2h 点群第 5 号空间群的对称元素分布图及等效点系图。图 1A 是沿 b 方向即二重轴方

向的投影。小圆圈代表对称中心的位置，一般晶胞原点放在对称中心上。平行于 b 方向的 21 螺旋轴

的位置在 c = 1/4 及 3/4 处。左上角的箭头说明 c 滑移面在 b = 1/4 处。图 1B 是沿着 a 方向的投影。

从中可以看出，在 c = 1/4 及 3/4 的地方有平行于 b 的 21 螺旋轴，虚线表示的是 c 滑移面，与 b 轴的

截距是 1/4 和 3/4。图 1C 是沿 c方向的投影，图中虚线表示 c 滑移面，与 b 轴的截距是 1/4 和 3/4，

21 螺旋轴平行于 b 方向，与 c 轴的截距是 1/4。 
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图 1  空间群 5 1
2

2
-hC P
c
的对称元素(A，B，C)及等效点系(D)分布图 

 
图 2 是 D4 点群第 1 号空间群的对称元素及等效点系分布图。D4 点群的对称元素有一个 4 重旋

转轴和 4 个垂直于 C4 轴的 C2 轴，属于四方晶系。P422 这个记号代表点阵型式是简单四方，平行于

c 方向有 4 次旋转轴，平行于 a 方向有 2 次旋转轴，平行于 a+b 方向也有 2 次旋转轴。这些轴的具

体位置如下：4 次轴通过晶胞原点及中心，通过晶胞原点平行于 a 方向及 a+b 方向有 2 次旋转轴。

通过棱心平行于 c 方向及 a 方向有 2 次旋转轴，平行于 a+b 方向有 21 螺旋轴。 

 

 
A                       B 

图 2  空间群 1
4 - 422D P 的对称元素(A)及等效点系(B)分布图 

 
3  等效点系 

晶体学国际表中除了各空间群的对称元素分布图外，还有等效点系位置图，如图 1D 及图 2B 所

示。圆圈是一般等效点，正负号分别代表是在投影面的上方及下方。1/2+代表 1/2+投影方向的坐标，

1/2−代表 1/2−投影方向的坐标。图 1D 是沿 b 方向的投影，正号表示 y 坐标是正的，负号表示 y 坐

标是负的，1/2+表示 1/2+y, 1/2−表示 1/2−y。逗号表示由反映或反演操作产生的等效点，手性发生了

反转。图 2B 是沿 c 方向的投影，正负号表示 z 坐标是正的或负的。 

等效点系从原子排列的方式表达晶体结构的对称性，对学习晶体结构有重要意义。等效点系就

是由对称性联系、等效的一组点。从这一组点中的任意一点出发，由对称操作都可以导出其余点。 

比如，若通过原点，平行于 c 方向有 4 次旋转轴，在坐标为 x, y, z 处有一个点，由几何关系我

们就可以推导出其余 3 个点的坐标，如图 3A 所示。如果把 4 次旋转轴换成 42 螺旋轴，则旋转后 z

坐标还要向上平移 2/4 就是 1/2，所以坐标就变为图 3B 所示数值。 



No.6 doi: 10.3866/PKU.DXHX201811014 63 

 
A                        B 

图 3  由 4 次旋转轴(A)及 42 螺旋轴(B)联系的等效点的坐标 
 

如果在 4 次轴上再加一个与其垂直的 2 次轴，就是上面提到的 D4 点群的第 1 号空间群。在图

3A 列出的由 4 次轴导出的 4 个等效点的基础上，由 2 次轴又可以导出 4 个点。因为轴是平行于 a 方

向的，所以，x 坐标不变，y、z 坐标变负。这样就可以得到这个空间群的一般等效点系的坐标。如果

点位于某些对称元素上，等效点的数目就要减少，为特殊位置等效点系。比如，若在 4 重轴上，等

效点数目就变为原来的 1/4；若位于 2 次轴上，等效点的数目就变为原来的 1/2。这些坐标在晶体学

国际表上都可以查到。如表 2 所示。 
 

表 2  第 89 号空间群的等效点系 
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表中最上面的是一般位置等效点系的坐标，下面的是特殊位置等效点系的坐标。最左边的一列

数字表示等效点系中点的数目，第二列从下到上按 26 个字母的顺序表示特殊位置等效点系，第三列

是位点的对称性，最下面的对称性最高。位置 a 就是晶胞原点，最上面的位点对称性是 1，表示一

般位置。 

一般等效点系中点的数目由点群的阶次及点阵型式决定，等于点群的阶次与一个点阵单位中点

阵点的数目的乘积。第 89 号空间群为简单四方点阵，D4 点群，阶次为 8，一般等效点系中点的数目

也为 8；第 97 号空间群也是 D4 点群，但点阵型式为体心四方，因此其一般等效点系中点的数目为

16，如表 3 所示，其中(0, 0, 0)和(1/2, 1/2, 1/2)表示点阵点的坐标。给定一个点的坐标，根据表中给

出的 8 个坐标可以得到 8 个点；每个坐标的 x, y, z 都加上 1/2 又可以得到 8 个，总共可以得到 16 个。 

 

表 3  第 97 号空间群 的一般等效点系 

 
 

4  不对称单位 
不对称单位就是晶胞中没有对称性联系的那部分原子或空间。在晶体学国际表中，每个空间群

给出的不对称单位是一个空间区域，对于具体的晶体，我们关注的是原子。由晶胞中一个原子 A，

通过所有的对称操作，可得到一组 A，这一组 A 就属于一个等效点系。晶胞中可能还有一部分 A 原

子不属于这个等效点系，记为 A’，由 A’通过所有的对称操作可得到一组 A’，这一组 A’也属于一个

等效点系。同样，由原子 B，C……通过所有的对称操作可得到一组 B，C……。原子 A，A’，B，

C……之间无对称性联系，这些原子就构成不对称单位。 

在表达一个晶体结构时，只要给出不对称单位的坐标及其所属等效点系就可以了。从不对称单

位的坐标出发，由原子所占等效点系位置即可推导出晶胞中所有原子的坐标。例如，文献[4]介绍了

各种 Au 为负价的化合物，其中一个化合物的结构信息如表 4 所示。 

 

表 4  Li4Au 的结构信息 

 
 

该化合物为四方晶系晶体，属 139 号空间群，点阵型式为体心四方。其中 Li 占据两套等效点

系，不对称单位包含 2 个 Li 原子，1 个 Au 原子。该空间群部分等效点系坐标如表 5 所示。由表 4

和表 5 便可得到晶胞内所有原子的坐标。 8 个 Li 的坐标为： (0.50000,0.50000,0.38317), 

(0.50000,0.50000,0.61683), (0.00000,0.00000,0.88317), (0.00000,0.00000,0.11683), 

(0.50000,0.00000,0.25000), (0.00000,0.50000,0.25000), (0.00000,0.50000,0.75000), 

(0.50000,0.00000,0.75000)。2 个 Au 的坐标为：(0.00000,0.00000,0.50000), (0.50000,0.50000,0.00000)。

由此即可得知晶胞结构。 
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表 5  第 139 号空间群部分等效点系坐标 

 

 
 

5  结语 
本文利用晶体学国际表简要介绍了空间群的记号、空间群中对称元素的分布、等效点系和不对

称单位等概念，希望能帮助大家更好地学习晶体结构的知识并正确理解文献中的相关信息。 

 

参  考  文  献 

 

[1] 周公度, 段连运. 结构化学基础. 第 5 版. 北京: 北京大学出版社, 2017: 252–256. 

[2] 李炳瑞. 结构化学. 第 2 版. 北京: 高等教育出版社, 2011: 370–377. 

[3] Hahn, T. H. International Tables for Crystallography, Vol. A.; Kluwer Academic Publishers: The Netherlands, 2002; pp 184–185, 362–363,  

378–379, 478–479. 

[4] Yang, G.; Wang, Y.; Peng, F.; Bergara, A.; Ma, Y. J. Am. Chem. Soc. 2016, 138, 4046. 

 



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /None
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Error
  /CompatibilityLevel 1.4
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.0000
  /ColorConversionStrategy /CMYK
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments true
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages true
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 600
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 2.00000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages true
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 600
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.00000
  /EncodeGrayImages false
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /CropMonoImages true
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages false
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /None
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile ()
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName ()
  /PDFXTrapped /False

  /CreateJDFFile false
  /Description <<

    /BGR <>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d7f6e5efa7acb7684002000410064006f006200650020005000440046002065874ef69069752865bc9ad854c18cea76845370524d5370523786557406300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c4f86958b555f5df25efa7acb76840020005000440046002065874ef63002>
    /CZE <>
    /DAN <>
    /DEU <>
    /ESP <>
    /ETI <>
    /FRA <>
    /GRE <>

    /HRV (Za stvaranje Adobe PDF dokumenata najpogodnijih za visokokvalitetni ispis prije tiskanja koristite ove postavke.  Stvoreni PDF dokumenti mogu se otvoriti Acrobat i Adobe Reader 5.0 i kasnijim verzijama.)
    /HUN <>
    /ITA <>
    /JPN <FEFF9ad854c18cea306a30d730ea30d730ec30b951fa529b7528002000410064006f0062006500200050004400460020658766f8306e4f5c6210306b4f7f75283057307e305930023053306e8a2d5b9a30674f5c62103055308c305f0020005000440046002030d530a130a430eb306f3001004100630072006f0062006100740020304a30883073002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee5964d3067958b304f30533068304c3067304d307e305930023053306e8a2d5b9a306b306f30d530a930f330c8306e57cb30818fbc307f304c5fc59808306730593002>
    /KOR <FEFFc7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c5ec0020ace0d488c9c80020c2dcd5d80020c778c1c4c5d00020ac00c7a50020c801d569d55c002000410064006f0062006500200050004400460020bb38c11cb97c0020c791c131d569b2c8b2e4002e0020c774b807ac8c0020c791c131b41c00200050004400460020bb38c11cb2940020004100630072006f0062006100740020bc0f002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e00300020c774c0c1c5d0c11c0020c5f40020c2180020c788c2b5b2c8b2e4002e>
    /LTH <>
    /LVI <>
    /NLD (Gebruik deze instellingen om Adobe PDF-documenten te maken die zijn geoptimaliseerd voor prepress-afdrukken van hoge kwaliteit. De gemaakte PDF-documenten kunnen worden geopend met Acrobat en Adobe Reader 5.0 en hoger.)
    /NOR <>
    /POL <>
    /PTB <>
    /RUM <>
    /RUS <>
    /SKY <>
    /SLV <>
    /SUO <>
    /SVE <>
    /TUR <>
    /UKR <>
    /ENU (Use these settings to create Adobe PDF documents best suited for high-quality prepress printing.  Created PDF documents can be opened with Acrobat and Adobe Reader 5.0 and later.)
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe5b9a521b5efa7684002000410064006f006200650020005000440046002065876863900275284e8e9ad88d2891cf76845370524d53705237300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c676562535f00521b5efa768400200050004400460020658768633002>
  >>
  /Namespace [
    (Adobe)
    (Common)
    (1.0)
  ]
  /OtherNamespaces [
    <<
      /AsReaderSpreads false
      /CropImagesToFrames true
      /ErrorControl /WarnAndContinue
      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false
      /IncludeGuidesGrids false
      /IncludeNonPrinting false
      /IncludeSlug false
      /Namespace [
        (Adobe)
        (InDesign)
        (4.0)
      ]
      /OmitPlacedBitmaps false
      /OmitPlacedEPS false
      /OmitPlacedPDF false
      /SimulateOverprint /Legacy
    >>
    <<
      /AddBleedMarks false
      /AddColorBars false
      /AddCropMarks false
      /AddPageInfo false
      /AddRegMarks false
      /ConvertColors /ConvertToCMYK
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /DocumentCMYK
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /PresetSelector /MediumResolution
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure false
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles false
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /DocumentCMYK
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /UseDocumentProfile
      /UseDocumentBleed false
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


