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第二单元

材料原子结构理论及建模实践

4.Q-Studio 简介；

5.晶体结构、空间群、在线数据库；

6.分子结构、无序结构的搭建；

7.表面、界面及二维材料模型的搭建；
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4. Q-Studio 简介

• http://www.pwmat.com/ 用于结构可视化/建模的web平台

https://www.bilibili.com/video/BV1vqCTBpE2o/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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• 界面及功能

菜单栏
快捷结构工具

快
捷
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具

属
性
栏

可视化区域

在线帮助文档

建组信息

4. Q-Studio 简介

https://www.bilibili.com/video/BV1vqCTBpE2o/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0


#0D448C

#34B366

#3885C6

• 文件——文件导入(pwmat、cif、pdb、mol、xsf等格式) 、导出（ pwmat、cif、pdb

、mol等）；在线数据库

4. Q-Studio 简介

https://www.bilibili.com/video/BV1vqCTBpE2o/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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• 设置 对模型进行更多操作 • 构建 创建各种结构模型

4. Q-Studio 简介

https://www.bilibili.com/video/BV1vqCTBpE2o/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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4. Q-Studio 简介
智能建模功能 接入claude code聊天，通过大语言模型可以做辅助建模助手，计算性质等

https://www.bilibili.com/video/BV1vqCTBpE2o/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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5. 晶体结构、空间群、在线数据库
晶体:格子构造，长程有序，周期性重复

点阵:为了便于研究，晶体质点排列的周期性，可以抽象成只有数学
意义的周期性图形，称为点阵， 也就空间点阵

阵点:空间点阵中的每一个点，也称为结点

晶体结构 = 晶体点阵 + 结构基元

反映原子周期排列的方式 反映周期排列的内容

它是等同点的集合，反映的是理想
的、无限大的、没有缺陷的晶体中
， 原子排列的情况。是抓住晶体核
心特点后的一种高度概括

可以是一个原子可以是一
个分子可以是一组原子可
以是分子集团
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单位晶胞两要素:晶胞的大小和形状，晶胞内部各原子的坐标位置

晶胞的大小和形状:由晶体空间点阵中3个不共面的单位矢量a，b
， c所规定，其大小形状用晶胞参数a，b，c，α，β，γ表示

5. 晶体结构、空间群、在线数据库
晶胞与点阵基础

晶胞内部各原子的坐标位置:由原子坐标参数(x，y，z)表示

几个常用词的理解: 

Unit cell         晶胞

Primitive cell 原胞(初基晶胞)

Wigner-Seitz primitive cell  维格纳-塞茨原胞

Conventional cell 惯用晶胞(晶胞)

惯用晶胞是人们约定的能够反映点阵对称性
特点的单位，它可能是点阵的一种原胞，也
可能是非初基晶胞， 但体积一定是原胞的
整数倍。
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单胞与基矢

5. 晶体结构、空间群、在线数据库

NaCl的晶胞与原胞，基元
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5. 晶体结构、空间群、在线数据库

“群”:指一组对称元素或一组对称操作的集合。

点群:相交于一点的对称要素的集合所构成的对称群。

即晶体宏观观察中所具有的点对称元素的组合或宏观对称类型称为点群

“点”:指所有的对称元素有一个公共点，它在全部对称操作中始终不动 (通常取为原点)。

假设G是由一些元素组成的集合，即G= {...， g，...}。在G中定义了一种二元合
成规则(操作、运算，群的乘法)。如果G对这种合成规则满足以下四个条件: 

基本概念

群定义

a)封闭性: G中任意两个元素的乘积仍然属于G。 f,gG  fg=hG 
b)结合律:   f,g,hG  (fg)h= f(gh)

c)单位元素 集合G中存在一个单位元素e，对G中任意元素f，ef=fe=f

d)可逆性 对任意元素 f  G ，存在逆元素 f 
−1 
 G ， 使
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点群的Schönflies符号

C
n
: 具有一个n次旋转轴的点群。

C
nh

: 具有一个n次旋转轴和一个垂直于该轴的镜面的点群
。

C
nv

: 具有一个n次旋转轴和n个通过该轴的镜面的点群。

D
n
: 具有一个n次旋转主轴和n个垂直该轴的二次轴的点

群。

S
n
:具有一个n次反轴的点群。

T:具有4个3次轴和3个2次轴的正四面体点群。

O:具有3个4次轴,4个3次轴和6个2次轴的八面体点群。

思考，为什么只有32种点群？

5. 晶体结构、空间群、在线数据库
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点阵结构表示的是晶体的微观原
子对称性，而晶体按照晶系分类
是考虑的晶体宏观对称性。那么
在7种可能的晶系中存在哪些微观
对称性?也就是存在多少种点阵结
构。 以晶胞平行六面体的顶点为
基元可能得到最简单的7种初级单
胞，及P 单胞。如果在这七种晶
胞的基础上，在特殊位置加入点
阵点，如面心，体心，不破坏晶
体的点对称性，可以得到一些新
的空间格子。1866年布拉维推导
出晶体中存在14点阵结构，即
Barvavis格子。

布拉菲点阵 Bravais

5. 晶体结构、空间群、在线数据库
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原胞：晶体周期性重复的最小单元

惯胞：也称为单胞或晶胞，为了反映晶体的对称性，常取最小重复单元的几倍

原胞 惯胞

总原子数1 总原子数4

5. 晶体结构、空间群、在线数据库

GUI界面上设置->对称性->转换为原胞

https://www.bilibili.com/video/BV1oqCTBpENk/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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• （1）Pt体相材料（原胞、惯胞转换；建立超胞）；Fe铁磁结构

• （2）Pt超胞-构建空位缺陷；

• （3）Pt超胞-构建替位掺杂缺陷；

Pt原胞 Pt惯胞 Pt超胞
2*2*2

Fe铁磁结构

5. 晶体结构、空间群、在线数据库

https://www.bilibili.com/video/BV1oqCTBpENk/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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5. 晶体结构、空间群、在线数据库

提供晶体结构对称性工具
可以查找结构对称性
和取消对称性，用于空位等结构的建模

https://www.bilibili.com/video/BV1oqCTBpENk/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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• 创建超胞的参数界面，右侧是结构预览，输入参数后，点击修改，就会生成超胞

5. 晶体结构、空间群、在线数据库

https://www.bilibili.com/video/BV1oqCTBpENk/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0


#0D448C

#34B366

#3885C6

Qstudio 支持分子结构和无序分子的构建

分子构建方式： 支持2D分子绘图，
支持读取SMILES/mol/xyz
读取数据库

• （1）H2O分子

• （2） C3H4O3（碳酸乙烯酯 ）分子

C3H4O3H2O

6. 分子结构/无序结构搭建

https://www.bilibili.com/video/BV1iqCTBpEbE/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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Q-Studio里的2D分子绘制工具，支持编辑，3D结构预览，通过力场进行分子优化

6. 分子结构/无序结构搭建

https://www.bilibili.com/video/BV1iqCTBpEbE/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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创建无序分子堆积的时，先构建分子，再选择创建无序结构， 导入之前的分子，选择填充
以及分子数量/区域大小等，先预览，然后载入即可

6. 分子结构/无序结构搭建

https://www.bilibili.com/video/BV1iqCTBpEbE/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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可以导出pwmat/cif/xyz/pdb等
常用格式文件
可以导出到Q-Flow数据库中
方便管理
也可以直接保存到本地

6. 分子结构/无序结构搭建

https://www.bilibili.com/video/BV1iqCTBpEbE/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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通过分子数据库 管理各种分子结构

6. 分子结构/无序结构搭建

https://www.bilibili.com/video/BV1iqCTBpEbE/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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• Pt表面添加间隙原子；

添加原子： 通过新建组功能将间隙原子和构成间隙中心的原子分为两个组：

构建 添加原子

7. 表面、界面及二维材料模型的搭建

https://www.bilibili.com/video/BV1kaCeBrE8X/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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• Pt表面添加间隙原子；

通过整组移动功能将间隙原子移至间隙中心位置：

7. 表面、界面及二维材料模型的搭建

https://www.bilibili.com/video/BV1kaCeBrE8X/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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• Pt表面吸附H2O分子；

7. 表面、界面及二维材料模型的搭建

https://www.bilibili.com/video/BV1kaCeBrE8X/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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• （1）单层石墨烯；

• （2）晶格格矢变换；

单层石墨烯 正交变换

7. 表面、界面及二维材料模型的搭建

https://www.bilibili.com/video/BV1hYyEBmEZe/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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• （1）单层石墨烯；首先通过切表面的方式构建表面模型

7. 表面、界面及二维材料模型的搭建

https://www.bilibili.com/video/BV1hYyEBmEZe/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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• （1）单层石墨烯；取消对称性，删除上小两个面的原子

delete

7. 表面、界面及二维材料模型的搭建

https://www.bilibili.com/video/BV1hYyEBmEZe/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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• （2）晶格变换；

设置 对称性 晶格变换对旧基矢进行矢量运算得到新的基失：

正交变换

晶格变换：

a

b

a2

b2

a2=a-b

b2=a+b

7. 表面、界面及二维材料模型的搭建

https://www.bilibili.com/video/BV1hYyEBmEZe/?share_source=copy_web&vd_source=4a9d9707c84cc7f4537a10fa02abf4c0
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7. 表面、界面及二维材料模型的搭建

构建界面结构：导入A/B两种表面结构，调整参数，生成不同的界面结构
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