Znaczenie znajomosci grupy przestrzennej

Krystalografia

Pozycja srodka symetrii c.d.

Przeciecie trzech prostopadtych ptaszczyzn
powoduje powstanie srodka symetrii

Srodek symetrii bedzie przesuniety od punktu
przeciecia o 1/2 kazdej translacji

Podaj przesuniecie srodka symetrii (w stosunku
do przeciecia ptaszczyzn) powstatego w grupie:

mmm, 000 (brak)

mam, 41400
bea 14 1/41/4
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Peten symbol w klasie mmm

Podaj peten symbol Hermanna - Mauguina
dla grup opisanych symbolem
uproszczonym

Pnnn, Pccm, Pbam, Pbca, Pnma
P2/n2/n2/n

P 2/c 2/c 2Im
P2,/b2,/a2/m
P2,/b2,/c2,/a
P2,/n2,/m2,/a
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Pozycja srodka symetrii

Przeciecie osi 2 z prostopadta ptaszczyzna
powoduje powstanie Srodka symetrii
Srodek symetrii bedzie przesuniety od
punktu przeciecia o 1/2 kazdej translacji
Podaj przesuniecie srodka symetrii
powstatego w grupie:

2Im, 000 (brak)

2,/m, o140

2/c 0w
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Zadanie

Ktore z grup przestrzennych sg napisane
btednie, dlaczego?
Pbca, P2,,'C4/m, %2/mN32, Pabe, P4/smm, Fd3m,
P6,/mmc, P63/Rmc, 3m, P1
Przyczyny btedow:
typ centrowania niewtasciwy dla danego uktadu
krystalograficznego \
niewtasciwy kierunek slizgu ptaszczyzny \
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Symbole skrocone: uktad regularny

W uktadzie regularnym mamy dwie klasy, o
symbolu dwu- i tréjelementowym:
2/m3 skracang jako m3, oraz

4/m32/m skracang jako m3m
Sprawdi, ze 4[001]3[111] = 2[101]

a 2[001]3[111] = 3[1-11] (nie generuje osi 2 na trzecim kierunku)

010 -1 0 0 010
4g=-1 0 0 2[00]] ={0 -1 0 3[1“J =0 0 1
0 01 0 0 1 100
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Rozpoznawanie operacji symetrii Potozenie elementow symetrii
Typ operacji symetrii mozna okresli¢ poprzez Badgnjy poc_lprz_estr;enie niezmiennicze
obliczenie wyznacznika i sladu macierzy 3x3 Znajdz potozenie osi 2 danej kodem (z, -y, X)
x=z;y=-y;z=x,czylix=2,y=0;
™~ Slad Mozna to przedstawi¢ jako:  [x] [1
X\%fﬁ 32 1 0 1 2 3 Stad kierunek osi to [101] y|=t0
1 2 3| 4 |61 . 1z} 11
2 170613 |3 [2-m Znajdz potozenie osi 3 danej kodem (-y, -z, x)
X=-y,y=-2,2=X S
mozna tez badac podprzestrzenie niezmiennicze co mozna przedstawié jako: X 1
(xy',2') = (x,y,2) Stad kierunek osi to [1-11] y|=t *11
z
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Klasy enancjomorficzne Zadanie

W przypadku substancji optycznie czynnych (jeden enancjomer) grupa
symetrii krysztatu nie moze zawierac ptaszczyzn symetrii ani srodka

Podaj, ktdre grupy przestrzenne moga
wystepowac w krysztatach optycznie
czystych aminokwasow lub cukrow:

symetrii — mozliwe sg tylko obroty.
Uklad krystalograficzny Enancjomorficzne
Trojskosny

Jednoskosny
P2,/c; P2;_Pc ; C2;, P2,; P_222; P222;;
Tetragonalny P4/m; P4; Cc; F432; Fd3d; P3m

Heksagonalny

Trygonalny

Regularny

Liczba klas
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Analityczny opis elementow z translacjg

Operacje symetrii z translacja

Postac macierzowa: 4 wiersze 4 kolumny Przyktady: osie srubowe i ptaszczyzny slizgowe
_ -10 0 ©
A [t x - AX+1 zapis skrotowy: 100 01 0 12
0 1)1 1 X, y+1/2, -z 2=10 1 0|2-
0 0 -1 00 -1 0
000 1
=il 0 0 -10 0 'O X X X
A=|0 1 o] t=|12 1 0 2|y 100 1000 N
0 -1 0 0 -1 0|z m={0 -1 0| o.|® 100 , z
00 1|t o0 1 (00112 1
000 1
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Przyktady elementow z translacja
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Zapis operacji symetrii

Przesuniete osie i ptaszczyzny z translacja

w punkcie 00 0 w punkcie 00 ¥s
-10 0 O -10 0 O
0 1 0 1/2 0 1 0 1/2
2, = 2, =
0 0 -1 0 0 0 -11/2
00 0 1 00 0 1
na wysokosci b =0 na wysokosci ¥ b
1 0 0 O 1 0 0 O
oo 0 -10 0 oo 0 -1 0 1/2
o0 1 12 o0 1 12
00 0 1 00 0 1
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Potozenie punktow w komorce

elementarnej

Czesto ze wzgledow edycyjnych, zamiast zapisu macierzowego
stosowany jest zapis w jednej linii, podajgcy transformacje
kolejnych wspétrzednych, oddzielone przecinkami, np.:

XY, Z :identycznos¢

X, -y, -Z :odbicie przez srodek symetrii (0,0,0)
X, Y-z :0broét 0 180° wokodt osiY

X, -y, -Z :0brot 0 180° wokot osi X

=X,y +1/2,-z :0brétsrubowy 2., w kierunkuY

-X, Yy +1/2, -z +1/2 :0brot sr. 2,, kierunekY, o$ przecina punkt (o, o, %)
-y, X, Z :0broét 0 9o® wokdt osi Z w uktadzie tetragonalnym

Y, Z, X :obrétinwersyjny 3 w uktadzie regularnym
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Niezalezna czes¢ komorki
elementarnej

Potozenie szczegdlne
punkt lezy na ptaszczyznie symetrii
punkt lezy na osi lub w srodku symetrii
Punkty te nie sg powtarzane przez te operacje
symetrii
Potozenie ogolne

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

Ztozenie operacji symetrii wystepujacych w symbolu
skréconym pozwala na wyznaczenie pozostatych
operacji symetriii ich charakteru

Graficzna prezentacja zawiera zaréwno rodzaj
elementoéw symetrii jak ich potozenie w komérce
elementarnej y"
Znajac operacje symetriii czes¢ niezalezng Fmmeveerdss
mozna wyznaczy¢ pozycje punktow rownowaznychi
odtworzy¢ zawartos¢ catej komarki elementarnej

Opcja ,Asymmetric unit” jest dostepna pod Mercurym
Opis elementow zawierajgcych translacje mozna
przedstawi¢ w postaci macierzy rzedu czwartego
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Dla odtworzenia zawartosci catej komorki elementarnej
konieczne jest wyznaczenie tylko jej czesci, np. ¥2, Y4
catkowitej liczby atoméw (ang. asymmetric unit). Cata reszte
otrzymamy po zastosowaniu operacji wystepujgcych w dane
grupie symetrii. W grupie P1 cata komorka stanowi jej czes¢
niezalezng.
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