Predmét C8800 Rtg strukturni analyza — kol Uréeni prostorové grupy

Soubor SG.zip (SG je zkratka z anglického Space Group, Cesky prostorova grupa) obsahuje 5
datovych adresaiti (oznacenych jednoduse 1, 2, 3, 4 a 5), 1 soubor typu PDF a 4 grafické soubory.
PDF obsahuje ¢ast Mezinarodnich krystalografickych tabulek, 3 graf. soubory (se jmény Krok-01,
Krok-02 a Krok-03) ilustrujici, co je mozné vycist ze souboru hkl.Ist. Soubor List-48-data5.jpg pak
ukazuje, jak informace ziskané v krocich 1 az 3 pomoci Mezinarodnich tabulek pouzit k ur¢eni mozné
prostorové grupy, resp. moznych prostorovych grup.

Vasim tkolem je nize detailn¢ji demonstrovanym postupem uréit mozné prostorové grupy pro
difrak¢ni data ulozena v adresétich 1 az 4.

Postup:

1)

2)

3)

4)

5)

6)

Je nutno ptejit do podadresate 1 (az 4) a oteviit v libovolném textovém editoru soubor hkl.Ist.
Soubor obsahuje statistické informace o primérnych difrakénich intenzitach difrakénich dat (= dat
ulozenych v souboru *.hkl) ze stejného adresare.

Program, ktery statistiky pocital, navrhl pro difrakéni data *.hkl mozny ,lattice type* = typ
Bravaisovy miizky (viz soupis v Tab. 4 na stran¢ 14 Skript) a moznou Laueho tfidu (soupis
moznosti viz Tab. 2 na stran¢ 12 Skript).

Ve vsech ptipadech (viz tfeba Krok-01.jpg) jsou nabizeny moznosti Suggested lattice type is P,
respektive diffraction symmetry compatible with cell metrics = mmm. Soupis prostorovych grup a
podminek tzv. ,,pozorovatelnosti* riznych tiid reflexi pro Laueho tfidu mmm je na piilozenych
listech Mezinarodnich tabulek (soubor SG-det.pdf na str. 47 az 50).

Dalsi ¢asti souboru hkl.Ist obsahuji tabulky primérnych intenzit reflexi odpovidajicich jednotlivym
sloupciim tabulek souboru SG-det.pdf. My budeme pouzivat informace z prvnich 7 tabulek,
pocCinaje tabulkou se zahlavim ,,Reflection class <h k I>*“ a konCe tabulkou se zéhlavim
,Reflection class <0 k [>“.

Ptiklady ziskanych informaci pro data ,,5 jsou na obrdzcich Krok-02.jpg a Krok-03.jpg,
implementace téchto udaji s Mezinarodnimi tabulkami v obrazku List-48-dataS.jpg. Pii
interpretaci se postupuje z leva do prava, pocinajic sloupcem hkl (tabulka €. 1), pies sloupce 0kl,
hol, hk0O (tabulky €. 7, 6 a 5, Krok-03.jpg) po sloupce h00, 0kO a 00l (tabulky €. 2, 3 a 4, viz
Krok-02.jpg)

Pro data 5 jsem tak ur¢il jako moznou prostorovou grupu SG €. 29, P ca2;,ev. SG¢. 57, Pcam






