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1 晶体结构部分

1.1 简述晶体结构（crystal structure）和点阵（lattice）的区别？

晶体结构的概念是包含基元和点阵的，点阵与基元结合后的实际原子排列成为晶体结构；而点
阵是几何空间中的周期性排列规律，表现的是晶体结构中原子的规则排列。

1.2 Why no face-centered structures in the tetragonal system?

对于四方晶系（tetragonal），其特点是 a = b ̸= c，α = β = γ = 90◦。其需要满足四重旋转对
称性。而对于面心四方晶系无法独立存在，因为它要么因对称性过高被归入立方晶系，要么因对称
性不足而被重新定义为体心四方或简单四方结构。

1.3 确定下图斜面的晶面指数。

六方晶系晶面指数是晶面在晶轴上的截距的倒数比值，图中的斜面与四轴的截距分别为 1、1、
-0.5、1，因此晶面指数为 (1121)。

1.4 对于面心立方或体心立方点阵，则其最大面间距的面是什么？写出该面间距表达
式。

最大面间距的面是密排面。对于面心立方，最大间距面为 (111)，面间距为 a/
√
3；对于体心立

方，最大间距面为 (110)，面间距为 a/
√
2；

1.5 用 objective structure 框架表示下图中 armchair 型碳纳米管结构。

我们考虑使用 Group C 来描述 armchair 型碳纳米管结构，分为操作 h 与 g，h 为绕着对称轴
的旋转加平移，g 为绕着对称轴的旋转。
假设原子半径为 a，我们考虑两个相邻的原子，在垂直于对称轴的截平面上，共有 6对原子，则

在 g 算符中，每次绕着对称轴旋转的角度为 π/3，即 ψ = π/3；对于平移加旋转的操作，需要进行 12
次操作才能绕着对称轴旋转一周，且每次沿着对称轴平移的距离为 2a ∗ cosπ/6 =

√
3a，即 θ = π/6，

τ =
√
3a。
为 hpgq : p ∈ Z, q = 1, ..., n，其中 h = (Rθ|τe + ((Rθ − I)x0)，g = (Rψ|(Rψ − I)x0)，θ = π/6，

τ =
√
3a，ψ = π/3。
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