Wyktad trzeci

Krystalografia

Symetria sieci translacyjnej

W przypadku idealnej sieci krysztatu mamy do
czynienia z obiektem nieskoriczonym

Oprocz symetrii punktowej mamy powtarzanie
sie tego samego motywu przy przejsciu z jednej
komorki elementarnej do drugiej, co odpowiada
przesunieciu w przestrzeni czyli translacji.
Czasami jako komorke elementarng wybieramy
wieloscian zawierajgcy wezty nie tylko w
naroznikach, ale posrodku scian lub w $rodku
wieloscianu. Takie komorki elementarne
nazywamy komaorkami centrowanymi.
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Sieci Bravais

Prymitywna P S
baza (0, 0, 0) .
objetos¢ rowna &0 b,1,0
objetosci jednego wezta T o

Wewngtrznie centrowana |
(niem. Innercentrierte)

baza (0,0,0) i ( %, %, %)
V=2V, Z2=2
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Translacja jako operacja symetrii

W obrebie figur nieskoriczonych przesuniecie
(translacje) mozna traktowac jako operacje
symetrii

S2505252525257

Jest tak np. w szlakach ornamentacyjnych
(bordiurach) i sieciach krysztatéw polimerow

Jarostaw Chojnacki PG, Gdaitsk 2016

Wybor komoérki elementarne;
wg A. Bravais, polowa XIX wieku

wybieramy komorke )
najprosts coe HQ’
Jp . _Zq o o o H ...
na o o .
Jn?mejszq‘ . L w SR
0 najwyzszej symetrii R
Lo o e 0 00
Komorki .o

prymitywne: wezly jedynie na
narozach

centrowane: wezly rowniez na
Scianach lub w $rodku komorki
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Centrowane sieci Bravais

Dwustronnie centrowana C AT
baza (0, 0, 0), (%, %, 0)
V=2V, Z=2

(lub odpowiednio A czy B)

Sciennie centrowana F
(ang. face-centered)

baza (0,0,0), (*2, %, 0)
("2,0,%)1 (0, %, %)
Ve=4V, Z=4
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Centrowane sieci Bravais

Romboedryczna R ; z
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Z:l v /3,1/3|1 % Xz
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heksagonalne X,
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Przej$cie migdzy sieciami Bravais

Przejscie od komorki
C do P w uktadzie EIZI - ><><
C P

tetragonalnym

W uktadzie regularnym nie wystepuja
centrowania typu A, B, C, gdyz naruszatyby

symetri¢
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Reprezentacje macierzowe

= Operacje symetrii z translacjg mozna zapisac jako
= kod symetrii ,symmcode” lub
= jako macierz tréjwymiarowa + dodanie wektora translacji
r'=Ar+talbo
= t3cznie jako mnozenie przez macierz czterowymiarowg
r'=Br.
= Przyktad: operacja obrotu srubowego 4,:
symmcode: (-y, X, z+1/4).

Hes

Mozna to wykorzysta¢ do generowania operacji ztozonych
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Typy dozwolonych centrowan
w poszczegdlnych uktadach krystalograficznych

Uktad Typ centrowania
trojskosny P
jednoskos$ny P,C
rombowy P,C,AB,I,F

tetragonalny P, I
heksagonalny P,R
regularny P, I,F
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Grupy przestrzenne symetrii

ePotaczenie translacji ze znanymi nam juz
operacjami symetrii grup punktowych prowadzi
do pojecia grup przestrzennych symetrii.
Powstajg nowe operacje symetrii.

ePtaszczyzna symetrii + translacja || do ptaszczyzny=
ptaszczyzna poslizgu (ang. glide plane)

*Os obrotu + translacja wzdtuz osi = 0s Srubowa
(ang. screw axis)
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Plaszczyzny poslizgu

Translacja wystepuje
zawsze rownolegle do
plaszczyzny symetrii. \ \

Kierunek poslizgu podaje

symbol plaszczyzny (a, [L
b, c, n, d), potozenie

g
plaszczyzny wynika z B E

miejsca w symbolu grupy
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Rodzaje ptaszczyzn poslizgu

Ptaszczyzny poslizgu prostopadte do osi Z

[ 7 e T 3
Ptaszczyzna a
Ptaszczyzna b . D O
Ptaszczyznan — D
Ptaszczyzna d

. L
przesuniecie
wynosi 1/4 (a+b)
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Przyktad dziatania ptaszczyzny

Plaszczyzna c w strukturze PPh,
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Przyktad obecnosci osi srubowej w
strukturze

0§ 2, w strukturze
PPh,
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Oznaczenia ptaszczyzn

Symbol Symbol graficzny
migdzynarodowy
L do plaszezyzny || do ptaszczyzny
rysunku rysunku
m -
-
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b
------- 1
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L [ rl
d SN,
cl 2] et M
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Osie Srubowe
Osie srubowe powstajg
w wyniku sprzezenia
osi symetrii z
translacja.
Przesuniecie wynosi
utamek statej i
sieciowej o =
mianowniku rownym “ Dk

krotnosci osi.
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Osie trzykrotne

Osie §rubowe
oznaczamy
poprzez liczbe z
indeksem
dolnym.

0§ 3, jest
prawoskretna a
0§ 3, jest
lewoskretna
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Osie czterokrotne

054 & ¢
0§ 4, jest prawa

0O$ 4, jest neutralna ¢ 1
0§ 4, jest lewa ¢

Translacja wynosi
odpowiednio 1/4, 2/4 i 3/4
statej sieciowej wzdtuz 1
osi obrotu
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Osie szesciokrotne
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Symbolika grup przestrzennych

Pozycje kierunkoéw symetrii w symbolice migdzynarodowej —
takie same, jak dla symetrii punktowej

Uklad 1 2 3 Uwagi
Jednoskoény  [b
lub, doktadniej) [1 b 1
Rombowy X Y z
[100] |[010; 001]

Tetragonalny (2 X, Y X+Y |3 pozycja- przekatna

[001] |[100] lub |[110]* [podstawy

010!

Heksagonalny  |Z X, Xo X3 |[X-X; |3 pozycja - kierunek 30°
001] |[100]* |[170]* |od osi X,

Regularny XY, Z |X+Y+Z |X+Y 2 - przekatna szescianu,
[1007* |[111]* [[110]* |3 - przekatna podstawy

* intnieja tez inne (niewymienione tu) kierunki symetrycznie rownowazne

Jaroslaw Chojnacki PG, Gdarisk 2016

2016-03-13

Osie szesciokrotne

Wystepuje sze$¢ mozliwosci:
6 zwykla ‘,
6, prawa .
6, prawa L3
6, neutralna L
6, lewa ‘,
65 lewa L
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Grupy przestrzenne

Schoenflies i Fiedorow XIX wiek —
kombinacja translacji z 32 grupami
punktowymi daje 230 grup przestrzennych.

Opisuje je symbol Hermanna- Mauguina —
sktada si¢ z symbolu typu centrowania i
notacji grupy symetrii komorki, np.

P2,/m, Fm3m, C2/c, Pmna, Imm2
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Przyktady grup przestrzennych

P2,/c (rownowazny symbol P1 2,/c 1) oznacza sie¢ prymitywna,
jednoskosna i wystepowanie osi 2; w kierunku wektora sieciowego b
oraz prostopadtej do niej ptaszczyzny $lizgowej c. (4 operacje)

Pmna oznacza grupg z uktadu rombowego z plaszczynami m, ni a
prostopadtymi odpowiednio do wektorow sieciowych a, bic. (+ osie
dwukrotne, w sumie 8 operacji symetrii)

P4,2,2 oznacza grupg z uktadu tetragonalnego z osig Srubowa 45
wzdtuz wektora ¢, 0§ 2, dzialajacg wzdtuz wektora a (oraz b) i 0§ 2
potozong wzdhuz przekatnej podstawy (kwadratu) (8 operacji)

Fm3c oznacza grupe z ukladu regularnego, typu F - centrowang na
wszystkich §cianach, z plaszczyzna m prostopadta do wektora a (b, ¢
tez), osig trojkrotng inwersyjna 3 po przekatnej szescianu i ptaszezyzna
$lizgowg C prostopadta do przekatnej podstawy szescianu (grupa
zawiera w sumie 192 operacje symetrii!)
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Potozenie punktow w komorce
elementarnej

Polozenie szczegolne
punkt lezy na ptaszczyznie symetrii
punkt lezy na osi lub w $rodku symetrii
Punkty te nie sa powtarzane przez te operacje
symetrii (punkty state)
Polozenie ogolne

punkty, ktore sa powtarzane (zwielokrotniane)
przez wszystkie operacje symetrii
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Podsumowanie 1

Dodanie translacji powoduje
powstanie plaszczyzn §lizgowych i osi
srubowych
utworzenie z 32 grup punktowych 230 grup
przestrzennych
Translacja wzdtuz osi zawsze wynosi
wielokrotno$¢ odwrotnosci krotnosci osi
Symetri¢ w krysztale opisuje 230 grup
przestrzennych
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Niezalezna cze$¢ komorki
elementarnej

Dla odtworzenia zawartosci catej komorki
elementarnej konieczne jest wyznaczenie
tylko jej czegsci, np. Y2, V4 catkowitej liczby
atoméw (ang. asymmetric unit). Catg reszte
otrzymamy po zastosowaniu operacji
wystepujacej w dane grupie symetrii.

W grupie P1 cata komorka stanowi jej cze$¢
niezalezng. W
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Podsumowanie

Do opisu krysztatu wystarcza podanie grupy
przestrzennej oraz opis czgsci niezaleznej
komorki elementarnej

Symetri¢ wszystkich grup przestrzennych
znalez¢ mozna w tablicach ,,International
Tables for Crystallography”

Elementy symetrii dla kazdej struktury
pokazuje program Mercury

http://www.ccdc.cam.ac.uk/mercury/
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