
1. 对于Powder选项的Refine
zero和Prof i le里面的shft
(function is type 3), 这两项
似乎不能同时精修，那么
对于峰形函数有偏离的时
候，修那个比较好？还是
一个一个来？
2 . 在选择 A b s o r p t i o n
Coefficient时候，黄老师直
接填了一个数值0.55，但这
一项是可以选择 R e f i n e
Abs./Refl.进行精修的，那
么我们是直接填值进行尝
试好还是直接精修？

刘鹏飞

88.0053

18.060

0.55

0.80

0.0
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结构报告



Table 2. Structural parameters of Mn1.1Fe0.9P0.8Ge0.2 at 239 K under

pressure 0.69 GPa applied. Space group P62m. Atomic positions:

Mn: 3g (x, 0, 1/2); Fe0.928(3) /Mn0.072(1) : 3f (x, 0, 0); P0.81(1) /Ge0.19(1)

(1):1b (0, 0, 1/2); P0.736(6) /Ge0.264(6)(2): 2c (1/3, 2/3, 0).

Atom Parameters 0 GPa 0.69 GPa           . 

PMP FMP PMP FMP

19.8(1)% 80.2(1) % 26.5(1)% 73.5(1)%

a (Å) 6.059(4)  6.1515(4)   6.052(1) 6.1455(4)

c (Å) 3.47(3)  3.3555(3)   3.445(1) 3.3473(3)

V (Å3) 109.6(1) 109.96(2) 109.30(4) 109.48(2)

Mn x 0.64(1) 0.596(2) 0.599(6) 0.603(2)

B(Å2) 0.77(2) 0.77(2) 0.6 (1) 0.6(1)

M (mB) 4.4(3) 4.0(2)

Mn/Fe x 0.243(5) 0.2550(8) 0.253(3) 0.2538(8)

B(Å2) 0.7(1) 0.7(1) 0.6(1) 0.6(1)

M (mB) 1.0(2) 1.0(2)

P/Ge(1) B(Å2) 0.5(1) 0.5(1) 0.6(1) 0.4(1)

P/Ge(2) B(Å2) 0.5(1) 0.5(1) 0.6(1) 0.4(1)

R (%) 2.44 2.35

wR (%) 3.13 2.94

c 2 2.433 2.129

结构报告中包含的信息

结构报告中应包含
分子式
晶胞参数
空间群

元素及其位置
原子坐标
占有率
温度因子

收集数据的条件
可靠性因子

等等



Mn1.1Fe0.9P0.8Ge0.2

at 241 K

NCNR BTI data

P11m’

结构报告中常提供的信息



结构与性能的关联



• 单位晶胞

• 单位晶胞是一个六面体，是
晶体中的最小的重复单元在晶
体中无间隙地组合；单位晶胞
大小与形状由晶胞参数 a, b, c,

a, b, g 表示， a, b, c 为六面体
边长， a, b, g 分别是 bc, ca,

ab 所组成的夹角。

• 晶胞里包含描述晶体结构所
需的最基本的结构信息，包括
点阵，对称性和阵点的位置以
及内容。

• 这些结构的基本信息可以用
空间群完整地表示。

Pm3ma

b

c

ab

g

*空间群

空间群的标记是通过结合一
个描述点阵类型的大写字母
和确定对称要素的记号来定
义的。空间群的对称要素除
了旋转轴和镜面，可能包含
更复杂的对称要素，包括螺
旋轴（screw axis-旋转和平
移的组合）和滑移面（glide
plane-镜面反射和平移的组
合），加上不同的点阵，从
而衍生出230不同的空间群。
一个空间群表示一个晶胞里
所有的对称性。

空间群—晶体结构中全部对称要素的集合
单位晶胞结构中的对称性等结构信息可由空间群描述，空间群共有230个。空间群包含有：七大晶系，14个Bravais点阵，11

个劳埃群，32个点群，对称元素组合，对称元素组合投影图，阵点的对称性及位置，等效点位置和衍射条件等等。



• 空间群序号 (No.60)

• 空间群符号 (Pbcn) [包
括点阵 (P ) 和对称操作
元素 (bcn)]

• 熊弗里斯（Schoenflis）
符号（D2h）

• 完整的空间群符号
(P 21/b 2/c 21/n)

• 点群 (mmm)

• Patterson 群 (Pmmm)

• 晶系 (Orthorhombic)

原点，非对称单元，
和对称性操作

空间群-I
点阵和对称性

14

(1) Headline

(2) Diagrams for the 

symmetry elements and 

the general position (for 

graphical symbols of 

symmetry elements see

Chapter 1.4)

(3) Origin

(4) Asymmetric unit

(5) Symmetry 

operations

a, b, c三个方向的对

称性的对称元素投

影平面图



等效点数目，表示由空间群的所
有对称元素的操作联系起来的一
组点的数目。有一般和特殊等效
点系。一般等效点系是经过空间
群的全部对称元素操作得到的全
部点。等效点位置的对称性最低
（1次轴），数目最多。 该空间群
的一般等效点数目为“8”。 特殊等
效点系的点处于特殊位置，处于
等效元素上得到的一组点，数目
比一般等效点数目少。

Wychoff 等效点系符号，如在此空
间群中“c” 表示该等效点数目“4”，
等效点系位于b方向的“2”次轴上,
以及对应的等效点坐标。在描述
结构表中以“4c”表示。

等效点所处位置的对称元素

对应的等效点系的全部等效点
的位置坐标。对应着有边的反
射条件。例如，如果晶胞里的
原子全部占据“4c”位置，那么就
只有晶面 hkl 中 h+k=2n 的结构
因子Fhkl不等0.

产生衍射峰的条件。也
就是通常说的系统消光
规律。系统消光是由于
点阵和微观对称的存在
而使某一类晶面衍射的
结构因子Fhkl = 0。

空间群-II
结构参数与衍射条件

(6) Headline in abbreviated form;

(7) Generators selected; this information is the basis for the 

order of the entries under Symmetry operations and Positions;

(8) General and special Positions, with the following columns: 

Multiplicity, Wyckoff letter, Site symmetry, given by the oriented; 

site-symmetry symbol, Coordinates, Reflection conditions.



空间群-III
子群和超群

(9) Symmetry of special projections (not given for plane groups)

(10) Maximal non-isomorphic subgroups

(11) Maximal isomorphic subgroups of lowest index

(12) Minimal non-isomorphic supergroups



空间群-I
对称性部分



Symbol Crystal system Conditions imposed on cell geometry

a Triclinic 1-2* None

m Monoclinic

3-15

a = g = 90°, b ≠ 90°,     a = b = 90°, g ≠ 90°
(b unique)                         (c unique)

o Orthorhombic

16-74

a ≠ b ≠ c,  a = b = g = 90°

t Tetragonal 75-142 a = b ≠ c, a = b = g = 90°
h Trigonal

143-167

a = b ≠ c; a = b = 90°; g = 120° (H-setting)

a = b = c, a = b = g (R-setting)

h Hexagonal 168-194 a = b ≠ c, a = b = 90°, g = 120°

c Cubic 195-230 a = b = c, a = b = g = 90°

7 crystal systems and unit cell conditions imposed on cell geometry

六面体单位晶胞的定义

Crystal families

晶系： （正交）

空间群-I 对称性部分

• The crystal families are 

symbolized by the lower-

case letters a, m, o, t, h, 

and c.

• All ‘hexagonal’, ‘trigonal’ 

and ‘rhombohedral’ space 

groups are contained in 

one family, the hexagonal 

crystal family.

• 包含的空间群的序号



Table 2.1.2.1. Crystal families, crystal systems, conventional coordinate systems and 

Bravais lattices in three dimensions.

International Tables for Crystallography (2006). Vol. A, Chapter 2.1, p. 15.



P b c n

Printed 
symbol

Centering type of cell Number of 
lattice points 

per cell

Coordinates of lattice points within cell

P Primitive 1 0,0,0

C C-face centred 2 0,0,0; ½,½,0

A A-face centred 2 0,0,0; 0,½,½

B B-face centred 2 0,0,0; ½,0,½

I Body centred 2 0,0,0; ½,½,½

F All-face centred 4 0,0,0; ½,½,0; 0,½,½; ½,0,½

R

Rhombohedrally centred

(description with 

‘hexagonal axes’)

Primitive

(description with 

‘rhombohedral axes’)

3

1

0,0,0; Τ𝟐 𝟑, Τ𝟏 𝟑, Τ𝟏 𝟑; Τ𝟏 𝟑, Τ𝟐 𝟑, Τ𝟐 𝟑

(obverse setting)

0,0,0; Τ𝟏 𝟑, Τ𝟐 𝟑, Τ𝟏 𝟑; Τ𝟐 𝟑, Τ𝟏 𝟑, Τ𝟐 𝟑

(reverse setting)

0,0,0

P (H) Hexagonal centred 3 0,0,0; Τ𝟐 𝟑, Τ𝟏 𝟑,0; Τ𝟏 𝟑, Τ𝟐 𝟑,0 

点阵 Lattice
Three-dimensional cells

International Tables for Crystallography (2006). Vol. A, Chapter 1.2, p. 4.

Printed symbols for the conventional centring types of three-dimensional cells

a

c

b
ab
g

空间群-I 

对称性部分



P

P

P

PP

AC

I

BC F I

IFR H-setting

Triclinic, A
(三斜）

Monoclinic, M
（单斜）

Orthorhombic, O
（正交）

Tetragonal, T
（四方)

Hexagonal, H
（六方）

Trigonal, R
（三方）

Cubic, C
（立方）

P

Bravais在1850年提出并总结出三维晶格只有14种可能，称作Bravais点阵。由于七个晶系中对晶胞形状的定义不同，各个晶系
中可能有的点阵类型也不一样。在三斜晶系中只可能有一种简单点阵P，而正交晶系中可能有 P，C，F， I 共4种点阵。

P（点阵类型）

点阵 Lattice
The 14 crystal Bravais lattices

空间群-I 

对称性部分



Trigonal, R（三方）
Fig. 5.1.3.6. Unit cells in the rhombohedral lattice: same

origin for all cells. The basis of the rhombohedral cell is

labelled a, b, c. Two settings of the triple hexagonal cell

are possible with respect to a primitive rhombohedral cell:

The obverse setting with the lattice points 0, 0, 0; 2/3, 1/3,

1/3; 1/3, 2/3, 2/3 has been used in International Tables

since 1952. Its general reflection condition is -h+k+l=3n.

The reverse setting with lattice points 0, 0, 0; 1/3, 2/3, 1/3;

2/3, 1/3, 2/3 was used in the 1935 edition. Its general

reflection condition is h-k+l=3n. (a) Obverse setting of

triple hexagonal cell a1, b1, c1 in relation to the primitive

rhombohedral cell a, b, c. (b) Reverse setting of triple

hexagonal cell a2, b2, c2 in relation to the primitive

rhombohedral cell a, b, c. (c) Primitive rhombohedral cell

(- - - lower edges), a, b, c in relation to the three triple

hexagonal cells in obverse setting a1, b1, c; a2, b2, c;

a3, b3, c. Projection along c. (d) Primitive rhombohedral

cell (- - - lower edges), a, b, c in relation to the three triple

hexagonal cells in reverse setting a1, b1, c; a2, b2, c; a3, b3, c.

Projection along c.

(a) (b)

(c) (d)

空间群-I 

对称性部分

INTERNATIONAL TABLES FOR CRYSTALLOGRAPHY, Chapter 5.1, p84 (2005)



The relations between the cell parameters a, c of the triple hexagonal cell and 

the cell parameters a’,  of the primitive rhombohedral cell.

a’=b’=c’
INTERNATIONAL TABLES FOR CRYSTALLOGRAPHY, Chapter 2, p16 (2005)



平移是晶格中最基本的基本的对称操作，用T表示：

Tmnp = ma+nb+pc
这里m, n, p为任意整数。Tmnp表示在晶体的三维点
阵上，点阵阵点在a，b，和c方向分别平移m, n, 和p

单位后，点阵结构仍能复原。

点阵—平移操作
空间群-I 对称性部分



宏观对称要素

(不含平移操作的对称元素，没有衍射消光)

(1) 对称中心：i； (2) 对称面: m

(3) 旋转轴：1, 2, 3, 4, 6

(4) 反演旋转轴(旋转+反演)： 1, 3, 4, 6

空间群中的对称要素及其操作

微观对称要素

（部分宏观对称元素+平移操作的对称元素，有衍射消光）

(1) 点阵：平移

(2) 滑移面：a, b, c, e, n, d

(3) 螺旋轴:21, 31, 32, 41, 42, 43, 61, 62, 63, 64, 65

_ _ _ _

1. 晶体的对称性反映在晶格对称性上，分为2大类：a) 具有分子对称性的4种类型的对称要素和对称操作，称作宏

观对称要素；b) 具有与平移有关的3种对称要素和对称操作，称作微观对称要素。

2. 旋转轴（Rotation axes），反演旋转轴 (Inversion axes）和螺旋轴（Screw axes）的轴次只能为1， 2， 3， 4， 6 ；

3. 如果晶格绕1个旋转轴转动 α=2π/n (n为整数）角度，称旋转轴为n重旋转轴；

4. 螺旋轴和滑移面的滑移量只能符合点阵结构中平移量。

P b c n
空间群-I 对称性部分



International Tables for Crystallography (2006). Vol. A, Chapter 1.3, pp. 5–6.

1.3.1 continue

宏观旋转轴

微观螺旋轴

空间群-I 对称性部分



Table 2.2.4.1. Lattice symmetry directions for three dimensions. Directions that belong to the same set of equivalent 

symmetry directions are collected between braces. The first entry in each set is taken as the representative of that set.

International Tables for Crystallography (2006). Vol. A, Chapter 2.2 p. 18

bcn
（对称性元素）

Lattice Symmetry Direction

1. 单斜晶系通常选b轴方向作为

特征方向的唯一轴(图a)，群的

全称为P121m1。和可以选c或a

轴(图b)，全称为P1121m或

P21m11。互换后的结果见

2. 正交晶系的三个晶轴可以互

换，结果见下表。

空间群-I  对称性部分



(  )i

宏观对称要素

(不含平移操作的对称元素，没有衍射消光)

(1) 对称中心：i； (2) 对称面: m

(3) 旋转轴：1, 2, 3, 4, 6

(4) 反演旋转轴(旋转+反演)： 1, 3, 4, 6
_ _ _ _

空间群-I 对称性部分

等效点数：2



Unique axes b

空间群-I 对称性部分

等效点数：2

等效点数：1



a

b

Unique axes b

空间群-I 对称性部分

等效点数：2

等效点数：3



a

b

空间群-I 对称性部分

等效点数：4

等效点数：6



(  )i

空间群-I 对称性部分

等效点数：2

等效点数：6



空间群-I 对称性部分

等效点数：4

等效点数：6



*International tables for crystallography, Vol. A, 15 (1992).

Integral reflection conditions for centred lattice

Reflection Conditions (反射条件, 亦称消光规律）

材料的衍射消光规律是衍射分析

中判断点阵类型，点阵阵点坐标，

和确定空间群等的重要依据。

衍射强度 Ihkl = CFhkl , 结构因子 Fhkl 的大小表示一个晶胞对衍射能力的大小，当 Fhkl ≡ 0 时称作结构消光，或系统消光。

Fhkl = |∑ fj (bj , qj fMj ) exp[2p i (h x + k y + l z)]|2 e-2W

空间群-I 对称性部分

2

2



P

P

P

PP

AC

I

BC F I

IFR H-setting

Triclinic, A
(三斜）

Monoclinic, M
（单斜）

Orthorhombic, O
（正交）

Tetragonal, T
（四方)

Hexagonal, H
（六方）

Trigonal, R
（三方）

Cubic, C
（立方）

P

三维晶格中的14种Bravais点阵。由于七个晶系中对晶胞形状的定义不同，各个晶系中可能有的点阵类
型也不一样。在三斜晶系中只可能有一种简单点阵P，而正交晶系中可能有 P，C，F， I 共4种点阵。

P（点阵类型）

Lattice

c

The 14 crystal Bravais lattices



Bragg equation: 2dsinq = nl

Bragg equation & reflection index

空间群-I 对称性部分

( hkl )



(None)

运用cmpr进行衍射峰指标化确定晶系和晶胞参数

*

*

四方晶系, a=b=3.94, c=14.16可以指标化大多数衍射峰
但有许多Bragg峰(   )位置没观察到强度

仍有2个峰(*)不能指标化

1

2



确定点阵

C-底心和F-面心点阵都不符合实验数据, 而且四方晶系不能有C-底心和F-面心点阵, 只能有简单(P)和体心(I)点阵.

C-底心
F-面心

1
2



(None)

体心(I)

体心(I)点阵圆满指标化实验数据

1

2

h+k+l=2n



At 580 K

I4/mmm

a=3.9450 

c=14.1619
Phase1：KxFe2Se2

Phase 2:  a-Fe

P1
P2

结构精化结果

0
0

2

004
101

1
1

0
,1

0
3

1
1

2

1
1

4
,1

0
5

.0
0

6



微观对称要素
（部分宏观对称元素+平移操作的对称元素，有衍射消光）

(1) 点阵：平移

(2) 滑移面：a, b, c, e, n, d

(3) 螺旋轴:21, 31, 32, 41, 42, 43, 61, 62, 63, 64, 65

空间群-I 对称性部分



Unique axes b

a

b

1/2

1/2

空间群-I 对称性部分

等效点数：2

等效点数：3



a

b

1/4

1/4

1/4

1/4

空间群-I 对称性部分

等效点数：3

等效点数：

4



空间群-I 对称性部分

等效点数：

4

等效点数：

4



a

b

a

b

空间群-I 对称性部分

等效点数: 6

等效点数: 6

1/3

1/3
2/3

1/3

2/3

++

+



a

b

a

b

空间群-I 对称性部分

等效点数: 6

等效点数: 6



*International tables for crystallography, Vol. A, 29 (1992).

Zonal and serial reflection conditions for white screw axes

空间群-I 

对称性部分



Symmetry axes or symmetry  point Graphical symbol Translation

Symmetry axes normal to the plane of projection and symmetry points in the plane of the figure.
空间群-I 

对称性部分



Symmetry axes or symmetry  point Graphical symbol Translation Symbol

Symmetry axes normal to the plane of projection and symmetry points in the plane of the figure.
空间群-I 

对称性部分



Symmetry axes or symmetry  point Graphical symbol Translation Symbol

Symmetry axes normal to the plane of projection and symmetry points in the plane of the figure.

空间群-I 

对称性部分



1.3.1. Printed symbols for symmetry elements and for the corresponding symmetry 

operations in one, two and three dimensions.

宏观对称元素：对称面m和对称轴1, 2, 3, 4, 6, 1, 3, 4, 6，即没有平移操作的对称元素。
微观对称元素：滑移面a, b, c, n, d 和螺旋轴21, 31, 32, 41, 42, 43, 61, 62, 63, 64, 65等，即宏“观对称元素+平移”操作。

空间群-I 

对称性部分



1.3.1 continue
空间群-I 

对称性部分



Symmetry planes normal to the plane of projection (three dimensions) and symmetry lines in the plane of the

figure (two dimensions)

空间群-I 

对称性部分



Symmetry planes parallel to the plane of projection

空间群-I 

对称性部分



Symmetry planes inclined to the plane of projection (in cubic space groups of classes 43m and m3m only)
空间群-I 

对称性部分



Unique axes b,

Different cell 

choice

空间群-I 

对称性部分



Unique axes b

空间群-I 

对称性部分

等效点数: 2

等效点数: 2



Unique axes b

对称面（包括滑移面）与垂直的对称轴（包括螺旋轴）相交生成对称中心

Unique axes b

空间群-I 

对称性部分

等效点数: 4

等效点数: 4



空间群-I 

对称性部分

等效点数: 8

等效点数: 16



空间群-I 

对称性部分

等效点数: 12



Table 2.2.13.2. Zonal and serial reflection conditions for glide planes and screw axes (cf. Chapter 1.3)

*International tables for crystallography, Vol. A, 28 (1992).

空间群-I 

对称性部分



Glides planes continues

Table 2.2.13.2. Zonal and serial reflection conditions for glide planes and screw axes (cf. Chapter 1.3)

*International tables for crystallography, Vol. A, 28 (1992).

空间群-I 

对称性部分



*International tables for crystallography, Vol. A, 29 (1992).

空间群-I  对称性部分



* 不含平移和微
观对称要素的
空间群

* 此类空间群在
衍射中只有点
阵有消光可以
确定



Symmetry combinations

P 21/b 2/c 21/n

For single crystal 

diffraction data 

collecting 

空间群-I  对称性部分



Choice of a suitable origin

(1) All centrosymmetric space groups are described with an inversion centre

as origin.

(2) For noncentrosymmetric

space groups, as in P6m2 (187),

the origin is at a point of highest
site symmetry.

Origin at 

midpoint of 

three non-

intersecting 

pairs of 

parallel 21

axes

Origin at 6m2

空间群-I  对称性部分

(3) In space group P212121 (19), the

origin is chosen in such a way that it is

surrounded symmetrically by three
pairs of 21 axes.



Fit origin at 0 0 0

空间群-I  对称性部分

0, 0, z x, 0, 2/3

Origin on 2[110] at 32 (1,1,2)1

Fit origin at x, 0, 2/3

Fit origin



No. 141 and 142 have two origin choices

Origin choice 1 Origin choice 2



*International tables for crystallography, Vol. A, 7 (1992).

Symmetry planes normal to the plane of projection (three dimensions) 

and symmetry lines in the plane of the figure (two dimensions)

空间群-I  对称性部分



*International tables for crystallography, Vol. A, 8 (1992).

Symmetry planes parallel to the plane of projection

空间群-I  对称性部分



*International tables for crystallography, Vol. A, 8 (1992).

Symmetry planes inclined to the plane of projection (in cubic space groups of classes ത43m and mത3m only)

空间群-I  对称性部分



1.4.5. Symmetry axes normal to the plane of projection and symmetry points in the plane of the figure

空间群-I  对称性部分



1.4.5. Continue

空间群-I  对称性部分



* Notes on the ‘heights’ h of symmetry points 1, 3, 4 and 6:

(1) Centres of symmetry 1 and 3, as well as inversion points 4 and 6 on 4 and 6 axes parallel to [001], occur in pairs at 

‘heights’ h and h+1/2. In the space-group diagrams, only one fraction h is given, e.g. ¼ stands for h=1/4 and 3/4. No 

fraction means h=0 and 1/2. In cubic space groups, however, because of their complexity, both fractions are given for 

vertical 4 axes, including h=0 and ½.

(2) Symmetries 4/m and 6/m contain vertical 4 and 6 axes; their 4 and 6 inversion points coincide with the centres of 

symmetry. This is not indicated in the space-group diagrams.

(3) Symmetries 42/m and 63/m also contain vertical 4 and 6 axes, but their 4 and 6 inversion points alternate with the 

centres of symmetry; i.e. 1 points at h and h=1/2 interleave with 4 or 6 points at h=1/4 and h=3/4. In the tetragonal and 

hexagonal space-group diagrams, only one fraction for 1 and one for 4 or 6 is given. In the cubic diagrams, all four 

fractions are listed for 42/m; e.g. Pm3n (No. 223): 1: 0, ½; 4: 1/4,3/4.

1.4.5. Continue

空间群-I  对称性部分



*International tables for crystallography, Vol. A, 10 (1992).

Symmetry axes parallel to the plane of projection
空间群-I  对称性部分



*International tables for crystallography, Vol. A, 10 (1992).

Symmetry axes inclined to the plane of projection (in cubic space group only)

空间群-I  对称性部分



Table 2.2.16.1. Monoclinic setting symbols (unique axis is underlined)

Note: An interchange of two axes involves a change of the handedness of the coordinate system. In order to 

keep the system right-handed, one sign reversal is necessary.

Table 2.2.16.2. Symbols for centring types and glide planes of monoclinic space groups

空间群-I  对称性部分



Table 4.3.2.1. Index of symbols for space groups for various settings and cells

空间群-I  对称性部分



Monoclinic system (cont.)
空间群-I  对称性部分



空间群-I  对称性部分



空间群-I  对称性部分



空间群-I  对称性部分



空间群-I  对称性部分



空间群-II
结构参数与衍射条件



多重性(multiplicity):告诉我们如果
安置一个特定原子在该位置，经过空
间群的所有对称性操后总共会产生原
子数目，称等效点数目。有一般和特
殊等效点系。一般等效点系是经过空
间群的全部对称元素操作得到的全部
点。等效点位置的对称性最低（1次
轴），数目最多。 该空间群的一般等
效点数目为“8”。 特殊等效点系的点
处于特殊位置，处于等效元素上得到
的一组点，数目比一般等效点数目少。

Wychoff 等效点系记号，从高对称性开始
按英文字母顺序指定的位置标记。如在此
空间群中“c” 表示该等效点数目“4”，等效点
系位于b方向的“2”次轴上, 以及对应的等效
点坐标。在描述结构表中以“4c”表示。

对称元素(symmetry):
等效点所处位置的对
称元素。

等效点系的全部位置的坐标：等
效点是指如4a的等效点处于对称
中心位置，通过空间群的所有对
称操作后会产生4个等效位置：
0,0,0; ½ , ½ , ½ ; 0,0, ½ ; ½ , ½ ,0。

空间群-II 结构参数与衍射部分

结构参数



C1m1
C-center : lattice

Dependent

Independent

空间群-I 对称性部分

C-face center



A1m1

Dependent

Independent

空间群-I 对称性部分

A-face center



B112

Dependent

Independent

空间群-I 对称性部分

B-face center



Dependent

Independent

I 1m1

空间群-I 对称性部分

Body center



Dependent

Independent

Fmmm

空间群-I 对称性部分

All-face center



No. 160 R3m
RHOMBOHEDRAL AXES



No. 160 R3m
HEXAGONAL AXES

Dependent

Independent



Ibca

特殊位置

Body-centred

Dependent

空间群-II 结构参数与衍射部分



The symbol for the Patterson space group of a crystal structure can be deduced from that of its space group in two steps:

(i) Glide planes and screw axes have to be replaced by the corresponding mirror planes and rotation axes, resulting in a symmorphic space group.

(ii) If this symmorphic space group is not centrosymmetric, inversions have to be added.

Paterson群
P mmm 劳埃群

Table 2.2.5.1. Patterson symmetries for three dimensions



三斜晶系：只有一次轴

点阵符号后是1或 -1 （如：P1， P1）



单斜晶系：只有一个二次轴

2
3

1

点阵符号后有：唯一的镜面，滑移面，2次旋转轴或者2次螺旋轴，

或者轴/平面符号（即：Cc，P2， P21/n)



正交：有三个互相
垂直的二次轴

点阵符号后的：全部三个符号

是镜面，滑移面，2次旋转轴

或2次螺旋轴（即：Pnma, 

Cmc21, Pnc2)



四方晶系：唯一的高次轴是四次轴

第一个对称符号：4, 4, 41, 42或43（如：P4，P41212, I4/m, P4/mcc)



三方晶系：唯一的高次轴是三次轴

三方晶系的R点阵可以选择
Rhombohedral axes setting或Hexagonal axes setting

第一个对称符号：3, 3, 31, 或32（如：P31m, R3, R3c, P312)



六方晶系：唯一的高次轴是六次轴

Origin at 32c Origin at centre (3) on 63
¯

第一个对称符号：6，6，61，62，63，64，65（如：P6mm，P6，P63/mcm)



立方晶系：有四个三次轴

Origin at centre ( )

第二个对称符号：3或 3（如：Ia3，Pm3m, Fd3m)



Symbol 从对称性辩认晶系 从空间群符号辩认晶系

Triclinic 只有一次轴或一次反演轴 点阵符号后是1或 1 （如：P1， P1）

Monoclinic 最高对称元素是：1个二次轴或镜

面

点阵符号后有：唯一的镜面，滑移面，2次旋转轴或者2

次螺旋轴，或者轴/平面符号（即：Cc，P2， P21/n)

Orthorhombic 最高对称元素是：2个以上的二次

轴或镜面

点阵符号后的：全部三个符号是镜面，滑移面，2次旋

转轴或2次螺旋轴（即：P222，Pnma, Cmc21, Pnc2)

Tetragonal 最高对称元素是：唯一的高次轴是

四次轴或四次螺旋轴或反演轴

第一个对称符号：4, 4, 41, 42或43（如：P4，P41212, 

I4/m, P4/mcc)

Trigonal

Rhombohedral

最高对称元素具有：唯一的高次轴

是三次轴或三次螺旋轴或反演轴

第一个对称符号：3, 3, 31, 或32（如：P31m, R3, R3c, 

P312)

Hexagonal 最高对称元素具：有唯一的高次轴

是六次轴或六次螺旋轴或反演轴

第一个对称符号：6，6，61，62，63，64，65（如：

P6mm，P6，P63/mcm)

Cubic 具有：四个三次轴 第二个对称符号：3或 3（如：Ia3，Pm3m, Fd3m)

辩别晶系的简单方法



空间群-III
子群和超群



32 种三维空间点群的关系(此处使用的是Hermann—Mauguin记号)

32种三维点群

Pn3

P6322

P4/nmm

Pnc2  #30

三维点群所对
应的空间群，
其子群也相互
对应。



Examples of possible diffraction peak position with consideration of the primary lattice

Schematic plot of the possible diffraction peaks with consideration of the primary lattice only. The red thick lines are the reflections corresponding to a cubic lattice,

and the blue thin lines are the reflections due to the peak lattice splitting or the superlattice peaks. (a) Reflections from a simple cubic lattice; (b), (c), and (d)

reflections from tetragonal, orthorhombic, and monoclinic lattices, respectively. Due to the lattice distortion, a cubic peak may be split into two or more peaks; (e)

and (f) reflections show the presence of peak splitting and also superpeaks (such as the peaks of hkl with l=odd) from the superlattice.



a+b+c+

a0b+c+

a0b0c+

a0b0c0

a+b+c-

a0b+c-

a0b0c-

a+b-c-

a0b-c-

a-b-c-3 tilts

2 tilts

1 tilt

No tilt

2aP

Octahedra tilting

Cell length

Glazer,  A. M. “The Classification of Tilted Octahedra in Perovskites” Acta Cryst. B28. 3385, 1972, and “Simple Ways of Determining Perovskite structures”. Acta Cryst. A31. 756, 1975. 

Symmetry with Octahedral Tilting



Octahedra tilting and symmetry in proveskites



P21 21 2

4  c 1

当空间群从Pbcn 降到P21212时， Pbcn 的一般等效点系
8d位置有8个等效点，而P21212的一般等效点系4c只有4

个等效点，因此需另加一个4c位置（虚线框）。



Structure Transition and Magnetic properties 

in Spinel Antiferromagnet GeCo2O4 and Relative Compounds.

Spinal, Cubic-Fd3m symmetry

A B2 O4

T-site, AO4 O-site, BO6

Frustrated 

coupling



(800)

Fd3m



A structural transition from cubic to tetragonal

GeCo2O4





Cubic cell

Tetragonal cell

#227-Fd3m #141-I41/amd



No. 141 and 142 have two origin choices

Origin choice 1 Origin choice 2



#227-Fd3m

#141: I41/amd



Structural transition of GeCo2O4 occurs at ~21K

Cubic cell

Tetragonal cell
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Nuclear and Magnetic Structure Transitions at ~21 K



Thanks！


