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Stav pevne latky
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S10, v krystalické formé S10, v amorfni formée —
— kiemen kiistal drahy opal




Historicke predstavy o vnitrni stru

R. J. Hatuy 1784 — kalcit




Periodicka struktura

e Strukturni motiv

charakterizovany
miizkovym bodem
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Molekularni krystal —

WdV interakace
Krystal velke biologicke molekuly s

Anorganicky krystal —
kovalentni vazby
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Zakladni
bunka

A unit cell A point lattice

e Maximalni symetrie

e Maximalni pocet pravych uhlu

e Minimalni objem

Vyssi symetrie ma prednost pred
minimalnim objemem -> centrovan¢ bunky




Moznée centrace bunky — Bravaisovy
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mrizky

Primitive (P) Body-Centred (I)
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Unit Cells

Side-Centred (C) Face-Centred (F)




N
e
O
= >
© >
o 3
O 0N
-_— )
8 o
NHn N
>
e
h\'d




Prehled krystalografickych soustav

Soustava

Vztahy mezi1 parametry

Mozné
centrace

Triklinicka

azb+cC o=P=y

P

Monoklinicka

azb#cC o=y=90°%3

P
P,C

Orthorhombicka

azb+cC 3=y=90°

PI,C.F

CtvereCna

a=b+cC 3=y=90°

P
Pl

Rhomboedricka

a=b=c 3=y#90°

Hexagonalni

a=b#c 3=90°
120°

Kubicka

a=b=c o=P=y=90°




Grupy symetrie — dalsi popis
struktury latek

WEVAY funkce

Plosné grupy Popis 2D krystalu a plosné
symetrie

Bodove grupy | Popis vnéjsi symetrie a
vlastnosti krystalu (neobsahuji
translac¢ni prvky)

Prostorove grupy | Popis vnitini symetrie latek




Operace
SEIGE

e Bez translace:
osa,stfed, zrcadlo

e S translaci:
skluzna rovina,
Sroubove osy

e Kombinace tvori
230 prostorovych

grup

Tabulka 3. Operace a prvky soumérnosti vyskytujici se v krystalech

Grafické oznadeni

Operace Prvek Symbol kolmo rovnob&Zné
soumérnosti soumeérnosti k roviné s rovinou
projekce projekce
zrcadleni rovina m _—
(zrcadlo) l \
otadeni osa 2,3,4,6
—_—
(rotace) AR ®
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rotadni rota&né 3,4,6 A ® @ ¥adné
inverze inverzni osa
translace pfimka Zadny 7adné Zadné
skluzny skluzna a —
pohyb rovina P ! I l
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_translace) c | eeeseeeaaeens 7a dne
“““““ —_ Z
bl By
— == 3/8
Sroubovy Sroubova 2, Q
pohyb osa
(otaceni- T
-translace) 31032 A A Zadn¢
4,,4,,4; _-_ F4adné
L B |
645 65




Nepovolene operace symetrie

\

5-t1 Cetna a 8-Cetna osa generuji utvary, ktere nedokazi
vyplnit prostor beze zbytku. Tyto operace jsou mozne¢ pouze v
kvazikrystalech.




Rovina soumernosti (zrcadlo)




Rotacni osa




Stred symetrie




Rotacné inverzni osa




Plosné grupy symetrie
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Bodove grupy — kiemen
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Bodove grupy - pyrit
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Bodove grupy — rozlozeni atomu

Pyrit — korelace mezi usporadanim atomu a tvarem krystalu




Operace s translaci - skluzna rovina




Operace s translaci - Sroubova osa

dvojCetna
trojcetné
CtyrCetné
SestiCetné




Pl C ;1 1 | Triclinic

No. 2 Pl Patterson symmetry P1

Tabulky "" —
grupa

P-1

O+ O+

L1

O+

Drawings for type II cell. Proper cell reduction (Section 9.3) gives either
atype I (a, 8, v acute) or a type Il (e, B, v non-acute) cell.

Origin at 1
Asymmetric unit  0<x<4}; 0<y<I; 0<z<1

Symmetry operations

(D1 @1 0,00




Patterson symmetry Im3m
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Frakcni souradnice - definice

® Xfrakéni — X katézské/ d

® Yfrakéni . YI(atézské/ b

® Zfrakéni - Zkatézké/ C




Operace symetrie v maticovem tvaru

Rotacni slozka + Translac¢ni slozka Operace 2,

0 0 0

-1 0 0

0 1

(1) x,y,z
(2) -X,-y,z+1/2




Operace symetrie v maticovem tvaru

N-Cetna osa 0=90°, 4-Cetnd osa

-sin(¢) | 0 -1

cos(¢p) |0 0

0 0




Ekvivalentni polohy

Generovani 4 ekvivalentnich
poloh molekuly v grupé
RP2,2,2,




222 Orthorhombic

Specielni
pozice

-0]O-
-0 O~

Origin at 222

Number of positions, Co-ordinates of equivalent positions PP
Wyckoff notation, q p Conditions limiting
and” point symmetry possible reflections

General:

X7,2; X P2y X YHZ. No conditions

Special:

No conditions

0,0,z;
PR H
1.,0;
0,9,%;
0,5,0; . i 2
Lis 222
0,3,%. 222
10,5 222

$.3.0. 222

Symmetry of special projections

(001) pmm; a'=a, b'=b (100) pmm; b'=b, ¢'=c (010) pmm; c¢'=c,a'=a




Specielni pozice

Grupa P2,/m

Zn atom (fialovy) v pozici x,
0.25, y na operaci zrcadleni

Operaci symetrie ziskavame
jen 2 Zn atomy a ne 4.




Ukazky
oftware
pro vyuku
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Ukazky software pro prakticke vyuziti

Hg c1Fooo (P212121)
Eile Edit Selection Display Databases
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z+ | #-90 2 +30 p-90 w490 290 2490 | & = - T zoo Zoom +
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U Short Contact < [sum of vdw radi Cortacts...
Default definition

e Mercury— generovani atomu pres operace symetrie

e Mercury — generovani dalSich atomu v okoli
existujiciho




