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Miedzynarodowe Tablice Krystalograficzne

(International Tables for Crystallography)

2 godz.
Cel (¢wiczenia: analiza informacji  zawartych w Mig¢dzynarodowych Tablicach
Krystalograficznych, nabycie umiejetnosci  odczytywania podstawowych  danych

charakterystycznych dla danej grupy przestrzenne;j.
Pomoce naukowe: Migdzynarodowe Tablice Krystalograficzne

Wstep teoretyczny.

Miedzynarodowe Tablice Krystalograficzne zawieraja doktadng charakterystyke 230 grup
przestrzennych. Prezentuja symetri¢ grup przestrzennych 1 wspotrzedne pozycji
roéwnowaznych. O czym informuja:

» W pierwszej linii prezentuja nazwg¢ uktadu, skrocony symbol migdzynarodowy klasy
krystalograficznej, pelny i skrdécony symbol miedzynarodowy grupy przestrzennej,
jej numer wsrod 230 grup oraz symbol Schoenfliesa.

» nastepnie tablice podaja rzut komoérki elementarnej z  zaznaczonymi punktami
symetrycznie rownowaznymi dla zespotu pozycji ogolnych. Komorka jest wykreslana
w rzucie wzdhuz osi Z na plaszczyzng (001). Osie krystalograficzne X i Y leza w
ptaszczyznie rzutu, o§ X jest skierowana w dot rysunku, o§ Y skierowana od lewej
strony do prawej (kat migdzy osiami zalezy od uktadu krystalograficznego).

> elementy symetrii na takich rzutach oznacza si¢ standardowymi symbolami
graficznymi, a punkty w zespolach pozycji — kotkami, na ponizszym rysunku
przedstawiono symbole pozycji punktu.

a) pkt. nad ptaszczyzna rzutu, dla ktérego z # 0

b) pkt. pod ptaszczyzng rzutu, dla ktorego z # 0

C) pkt. nad ptaszczyzng rzutu, dla ktérego z=1/2 + z

d) pkt. pod ptaszczyzng rzutu, dla ktorego z=1/2 - z

e) pkt., ktory powstal w wyniku odbicia w ptaszczyznie lub $rodku symetrii

f1 g ) dwa punkty znajdujace si¢ jeden nad drugim, z ktérych jeden powstat w wyniku
odbicia w ptaszczyznie lub §rodku symetrii (znaczenia + i — oraz 2+ 1 '2- jak wyzej).



» kazda grupa przestrzenna ma umownie przedstawiony poczatek ukladu (powinien
znajdowac si¢ na elemencie symetrii o najwyzszej krotnosci),

» W tablicach podaje si¢ dla kazdej grupy przestrzennej zespdl pozycji ogdlnych i
szczegblnych punktéw réwnowaznych.
Kazdy punkt w komorce elementarnej, ktory przedstawia potozenie atomu (jonu),
przeksztalcony symetrycznie wzgledem wystepujacych w komorce elementow
symetrii — daje zbioér punktoéw spokrewnionych symetrycznie tzw. punktéow lub
pozycji réwnowaznych.
Liczebno$¢ punktéw symetrycznie rownowaznych, zalezy od:

- elementow symetrii, charakterystycznych dla grup przestrzennych,
- umiejscowienia punktu, ktory poddajemy przeksztatceniom symetrycznym.

Punkty moga zajmowac pozycje ogdlne i szczegodlne (specjalne).
Pozycje ogolng posiadajg punkty o wspoéhrzednych x, y, z (wyrazone utamkami
odcinkow translacji wzdhuz krawedzi komorki) nie lezace na Zadnym z elementéw
symetrii. Na punkty w potozeniu ogélnym dziataja wszystkie przeksztalcenia
symetryczne zapisane w symbolu grupy przestrzennej.
Jesli punkt lezy na plaszczyznie, w Srodku symetrii na osi wtasciwej lub inwersyjne;j
to ma pozycje szczegélng (jest w potozeniu specjalnym) i nie jest przez ten element
powielany. Jesli punkt lezy na osiach $rubowych lub na ptaszczyznach poslizgu to
dziata na niego wektor §lizgu - jest wowczas symetrycznie powielony.

» przyjmuje si¢, ze punkt w pozycji ogdlnej jest asymetryczny (symetria 1), natomiast
punkty w pozycjach szczegdlnych wykazujg symetri¢ tych pozycji.

W Tablicach Krystalograficznych podaje si¢:
e liczebnos$¢ pozycji ogolnej i pozycji szczegolne;j,
e symbol Wyckoffa (mata litera alfabetu) charakteryzuje pozycje punku poczatkowego,
e Ssymetri¢ wlasng punktu (polozenie punktu w stosunku do elementéw symetrii).
e wspolrzedne punktéw symetrycznie rownowaznych.
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Wykonanie ¢wiczenia:

Zadanie 1

Korzystajac z Miedzynarodowych Tablic Krystalograficznych podaé¢ dla podanych ponizej
grup przestrzennych nastgpujace dane:

nazwe uktadu;

symbol mi¢dzynarodowy klasy krystalograficznej;

pelny i skrécony symbol miedzynarodowy grupy przestrzennej;

symbol Schoenfliesa;

liczebno$¢ pozycji ogoélnej 1 wspdirzedne punktow symetrycznie rownowaznych;
liczebno$¢ pozycji szczegdlnej dla punktu o danej symetrii wtasnej;

symbol Wyckoffa dla pozycji punku poczatkowego i pozycji ogdlnej;

symetri¢ wtasng punktu dla danej pozycji szczegdlne;.
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Wybrane grupy przestrzenne:

P121, P222, P4, P4,, Pi, P6, P63, Pm3m.
m

Zadanie 2

Dla kilku wybranych grup przestrzennych przedstawiono ponizej rozmieszczenie elementow
symetrii. Przedstaw zespdt ogdlnych pozycji rownowaznych (we wszystkich przypadkach
uwzglednij komorke typu P) oraz podaj wspotrzedne punktéw réwnowaznych w pozycjach
ogblnych. Wskaz wtorne elementy symetrii.

Rozmieszczenie elementéw symetrii Zespot ogolnych pozycji
rownowaznych
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Zadanie 3

Dla kilku wybranych grup przestrzennych przedstawiono ponizej rozmieszczenie elementow
symetrii oraz odpowiadajacy mu zespot ogélnych pozycji rownowaznych. Podaj symbole
przedstawionych grup przestrzennych. Wskaz wtorne elementy symetrii.

Rozmieszczenie elementoéw Zespot ogodlnych pozycji rOwnowaznych
symetrii

Zadanie 4
Dla grup przestrzennych P4,/m, P63, P6, i P6s/m poda¢ wspotrzedne pozycji symetrycznie
rownowaznych dla szczeg6lnej pozycji punktu wyjsciowego 0,0,z.
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