Grupy przestrzenne i ich symbolika

Krystalografia

Analiza symetrii grup przestrzennych na
podstawie ich symbolu

Przewidywanie wystepowania elementow
symetrii, rowniez nie podanych w skroconym
symbolu grupy (osie i srodek symetrii)
Stosowanie programu Mercury

Umiejetnos¢ czytania rysunkdw symetrii
zawartych w International Tables
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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- Mauguin‘a —
sktada sie z typu sieci Bravais'go i notacji
grupy symetrii komorki, np.

P2,/m, Fm3m, C2/c, Pmna, Imm?2
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Wstep

Po co mi (chemikowi) znajomos¢ symboli grup
przestrzennych?
Informacje zawarte w symbolu
uktad krystalograficzny
obecno$¢ operacji symetrii punktowej (spektroskopia)
mozliwos¢ wystepowania whasciwosci fizycznych (chiralnos¢,
piezoelektrycznos¢, piroelektrycznos¢, optyka nieliniowa)
Przyktady:
Fm3m,: uktad regularny, obecno$¢ érodka symetrii, ptaszczyzn
symetrii w kierunku gtownych osi i przekatnej
Pmna : uktad rombowy, obecnos¢ srodka symetrii, obecnos¢
ptaszczyznzwyktych i slizgowych oraz osi 2 2,
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Symbole grup punktowych wystepujacych w

obrebie danych uktadow krystalograficznych

tréjskosny jednoskosny rombowy tetragonaln: heksagonaln regularn
T | Letragonalny 1Rexsagonalnyl Teguainy |

2/m ‘mmm 4/mmm 6/mmm m3m
T m mn2 4mm 6mm 43m
2 222 422 622 432
4/m 6/m m3
4 6 23
a2m &2
3 6
3m

W grupach przestrzennych wystepuja osie obrotu zwykte
i Srubowe oraz plaszczyzny symetrii zwykle i §lizgowe.
Dodatkowo w symbolu grupy przestrzennej dochodzi z
przodu oznaczenie typu sieci Bravais’go
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Jak rozpoznac uktad

krystalograficzny?

Trojskosny —grupy: 1 lub T

Jednoskosny — grupy o jednym symbolu, grupy:
2im, 2, m(=2)

Rombowy — grupy 222 lub mmm lub mm2
Tetragonalny — symbol osi 4 lub 4 na poczatku
Heksagonalny (trygonalny) — symbol osi 6,6 (3 lub
3)na pierwszej pozycji

Regularny — symbol osi 3 lub 3 na drugiej pozycji
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Opis grup przestrzennych na

mbole gr rzestrzennych .
Symbole grup przestrzennyc stronach ,International Tables”

Przyktady przejscia od grup punktowych do Prezentacja graficzna symetrii
grup przestrzennych: Potozenie poczatku uktadu wspoétrzednych
grupa punktowa: m oraz wielkosé czesci niezaleznej
grupy przestrzenne: Pm, Pc, Cm, Cc Symetria rzutdw grup wzdtuz okreslonych

grupa punktowa: 2/m

grupy przestrzenne: P2/m, P2,/m, C2/m,
P2lc, P2qlc, C2/c
grupa punktowa: 222
P222, F222,, C222, F222, P22 itd. liczbe i wspotrzedne pozycji rownowaznych

osi (ang. special projections)
Opis pozycji ogolnych i szczegdlnych
notacja Wyckoffa-a, b, c...

J. Chojnacki, PG Gdarisk 2016 7 J. Chojnacki, PG Gdarisk 2016 8

Ztozenie odbicia w ptaszczyznie
i translacji

Ztozenie odbicia mi L translacji

Ztozenia symetrii figur skonczonych a
mm generuje 05_2 1/2a translacja prostopadia
mmmgenerge 1 powoduje przesunigcie
Ztozenia symetrii figur nieskonczonych, np. A plaszezyzny

mc generuje o$ 2,
ma generuje 0$ 2

cc generuje 05 2

translacja rownolegla

daje ptaszczyzng $lizgow
Odbicie przez dwie ptaszczyzny ustawione yep yzng gowa

pod katem a daje obrét o kat 200
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Ztozenie ptaszczyzn mcicc Whioski

Dowolne dwie (zwykte czy slizgowe)
ptaszczyzny przecinajace sie pod katem
prostym generuja dwukrotna o$ obrotu
Nieparzysta liczba translacji wzdtuz osi
powoduje powstanie osi Srubowej

- Parzysta liczba translacji wzdtuz osi generuje
zwykta 0 obrotu

mc =2, cc =2
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a dodanie translacji
1/2a prostopadtej do osi
przesuwaja

dodanie translacji
réwnoleglej do osi
generuje o$ srubowa

ma =2 mn =2,
O$ 2 przesunigtao 1/4 a O$§ 2, przesunigtao 1/4 a
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Generowanie osi przy przecieciu

Zadanie

prostopadtych ptaszczyzn

Narysowac osie symetrii || do osi Z generowane przez

Dwie prostogad’re p’raszczy;n}_/ _dajq os przeciecie ptaszczyzn L do osi Xi Y, podaj symbol grupy
dwukrotng rownolegty do liniiich przecigcia w klasie mm2 oraz wartos¢ przesunigcia osi
wystepowanie nieparzystej Ilczb_y translacy w mm, cm, cc, ba, bc, nn, ca

kierunku osi powoduje powstanie osi

srubowej mm2 cm2, cc2 ba2 bc2, nn2 ca2,

nieparzysta liczba translacji w innym
kierunku, niezgodnym z osig, przesuwa
rownolegle 0s o 1/4 okresu identycznosci w

tym kierunku Kolorem oznaczono osie nie lezace na linii przecigcia plaszczyzn i
przesunigteo 1/4 a, 1/4 b, 1/4 (a + b)
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Podsumowanie Co to s3 symmcodes?

. ; . .. Czesto w publikacjach operacje symetrii oznacza sie w
Ztozenie dwoch operadjl odbicia w postaci kodéw symetrii: symmcodes. Podajg one wzory na

ptaszczyznach wzajemnie prostopadtych daje wspétrzedne punktu (x, y, z) po wykonaniu operacji symetrii
dwukrotna oS obrotu

W przypadku operacji 2, m lub i (tzn. zawierajacych x, y iz na

Oéta deZie ZWyk}fa lub srubowa oraz swoich miejscach, bez zamiany) fatwo zorientowac sie jaki to
potozona na przecieciu ptaszczyzn, bgdﬁ rodzaj: minus przy jednej wspdtrzednej — ptaszczyzna, dwa
przesunigta, w zaleznoéci od Wystqpujqcych minusy —o0$ 2, trzy minusy — Srodek symetrii; dodatkowe

. translacje definiujg przesuniecie, skok sruby lub $lizg
translacji

Operacje z zamiang wspotrzednych wymagaja petnej analizy
(wyznacznik, slad), np. 0$ 4 (-y, X, z), 05 3 (y, Z,,X)
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Reprezentacje macierzowe

Operacje symetrii mozna zapisac jako ,symmcode” lub jako

(1) —x+2, —y+1, —z+1 macierz tréjwymiarowa + dodanie wektora translacji

Srodek symetrii wzgledem punktu (1, V%, ¥2) r' = Ar + t albo tacznie jako mnozenie przez macierz

(i) x+2, y %2, —z +3/2 czterowymiarowa r’ = Br.

0$ obrotu réwnolegta do osi b (y bez minusa) Przyktad: operacja obrotu srubowego 4,:

Srubowa (V2 przy y), rbwnanie prostej (1, y, %) symmcode: (-y, X, z+1/4). x1 o =10 07x
A. Okunie\{vski, J. Chojnacki, B. Becker: N,N'"- x1 [0 -1 o x 0 y| |1 00 0]y
diphenylthiourea acetone monosolvate. Acta Cryst. yl=l1 o oy|+ o 21710 o0 1 v4]:
E 67(2011) 055 110 o0 1

z ) |5 1) lo 00 11

Kontrola pod Mercurym (¢wiczenia) ,;’]_d,

Mozna to wykorzysta¢ do generowania operacji ztozonych
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Potozenie punktow w komorce

Zadanie -
elementarne;j
Ktdre z grup przestrzennych sg napisane Potozenie szczegdlne
btednie, dlaczego? punkt lezy na ptaszczyznie symetrii
Pbca, P2,, C4/m, R2/m, 132, Pabc, Fd3m, P6,/mmc, punkt lezy na osi lub w Srodku symetrii
Rm3m, P1 Punkty te nie sa powtarzane przez te operacje
Przyczyny bteddw: symetrii
niewfasciwy kierunek slizgu ptaszczyzny Pofozenie ogolne
typ centrowania niewfasciwy dla danego uktadu punkty, ktore sa powtarzane (zwielokrotniane)
krystalograficznego przez wszystkie operacje symetrii
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Niezalezna czes¢ komorki .
Podsumowanie

elementarne;j

Dla odtworzenia zawartosci catej komorki Symetrie w krysztale opisuje jedna z 230 grup
elementarnej konieczne jest wyznaczenie przestrzennych
tylko jej czesci, np. 2, Y catkowitej liczby W opisie krysztatu wystarcza podanie grupy
atomow (ang. asymmetric unit). Cata reszte przestrzennej oraz opis czesci niezaleznej
otrzymamy po zastosowaniu operacji komorki elementarnej
wystepujacych w dane grupie symetrii. Symetrie wszystkich grup przestrzennych

W grupie P1 cata komérka stanowi jej czes¢ znalez¢ mozna w tablicach ,International
niezalezna. Tables for Crystallography” oraz w programie

Mercury
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