Strukturni krystalografie

Krystalicke latky, symetrie,
krystalove mfizky, Bravaisovy bunky



Skupenstvi latek

Je-1i kineticka energie tepelného pohybu castic (atomy,
molekuly) v latce tak velka, ze vzajemnou interakci
muzeme zanedbat, mluvime o plynném skupenstvi latky.

S klesajici teplotou klesa kineticka energie a mezi
casticemi se zaCinaji vice uplatiovat vazebni interakce a
latka prechazi do skupenstvi kapalného. V prostoru
muzeme najit usporadané oblasti, které odpovidaji vazbam
v molekulach plynu — tedy jedna se o lokalni usporadani na
kratkou vzdalenost.

Pt1 dalSim ochlazeni pod bod tuhnuti, je kineticka energie
castic tak nizka, ze jednotlivé stavebni prvky jsou
navzajem spojeny - vzniknou stabilni chemické vazby.
MIluvime potom o skupenstvi pevném (tuhém).
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Latky amorini

Seskupeni Castic v pevném stavu miize byt nejen usporadane ale i
nahodné. Pf1 ndhodném usporadani, kdy se strukturni stav podoba
kapalinam, mluvime o latkach amorfnich. Pro tyto latky je pfiznacna
1zotropie fyzikalnich 1 chemickych vlastnosti a nejednoznacna teplota
tani. Podle Nickela (1995) Ize tyto latky rozdélit do dvou skupin:

amorfni substance, které¢ nikdy nebyly krystalické a nedifraktuji RTG
zareni nebo elektrony

metamiktni substance, které puvodné byly krystalicke, ale jejich
struktura byla znicena rozpadem radioaktivnich prvk.



Latky krystalicke, krystaly

Latky krystalické jsou pevné latky, jejichZ stavebni Castice jsou ve
vetsing pripadil spojovany do stavebnich jednotek a ty jsou v prostoru
rozmistény uspofadané. VéEtSina latek ma tendenci pii dostateéné
nizké teploté krystalizovat a tim se dostat do stavu s nejnizsi vnitini
energii.

Krystal Ize charakterizovat takto:

Krystal je homogenni anizotropni prostfedi a je fyzikalné dobre
definovan.
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Latky krystalické, krystaly

Pro krystal rovnéz plati:

krystal ma pevné chemicke sloZeni a ostry bod tani, ktery je pro danou latku
charakteristicky.

krystal ma schopnost omezit sviy vn¢jSi tvar plochami, kter¢ se sbihaji
v hranach a rozich.

Rozhodujicim kritériem, zda je latka krystalicka, je vSak jeji vnitini stavba.

Energy

Zmény vnitini energie pii vzrastu
teploty pro krystal (plna linie) a pro
amorfni substanci (Carkovana linie).
T_ je bod tani krystalu.

T, Temperature



Zakladni poymy, 1dealni krystal

Krystalovy prostor je prostor, ktery krystal zaujima.
Krystal usporddany a neusporadany se 1iSi mirou periodicity.

Téleso, tvorené jedinym krystalem nebo kompaktnim agregatem
nékolika krystalii se stejnou orientaci, oznaCujeme jako monokrystal.

Z hlediska ptitomnosti lokalnich poruch, necistot a teplotnich kmitu
atomu rozliSujeme krystaly idedlni a rediné.

Idealni krystal lze definovat jako homogenni anizotropni prostiedi
s ostrym bodem tani a trojrozmérné periodickym usporadanim
stavebnich Castic.



Realny krystal

U realného krystalu dochazi k poruSovani trojrozmérné periodicity zeymena:
ohraniCenim povrchu
na nckterych atomarnich pozicich dochazi k substituci jinym atomem

b&hem rlstu krystalu vznikaji poruchy v krystalové struktute
ve vrstevnych strukturach byva periodicita naruSena odliSnym nebo zcela
nepravidelnym kladem vrstev.
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Definice realn¢ho krystalu - pojmy

Je ziejme, Ze pro realne¢ krystaly definice idealniho krystalu neplati.
Proto byla navrzena nova definice krystalu (Dornberger - Schiffova,
Grellova, 1982). Pro jeji pochopeni je tieba objasnit néktere pojmy:
krystalova struktura

lokalni usporadani cdstic

celkove usporadani castic



Definice realn¢ho krystalu - pojmy

Rozdil v usporadani stavebnich castic vidime na
strukturach krystalickych modifikaci S10, a amorfniho
S10,.
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Definice realn¢ho krystalu - pojmy

Stavebni jednotka je disjunktni (nesouvislou) cCasti struktury. Pro
vybér stavebni jednotky plati néktera pravidla:

vybér volime tak, aby byli optimaln€ charakterizovany vSechny
podstatné rysy v uvazovane struktuie

7adna Cast stavebni jednotky nemuze zaroven nalezet dalsi jednotce

vybereme-l1 urCitou cast struktury jako stavebni jednotku, bude
kazda dalsi ekvivalentni Cast struktury stavebni jednotkou

stavebni jednotky vybirame tak, aby pocet druhli stavebnich
jednotek byl co nejmensi

vybér stavebni jednotky ma pokud moZzno respektovat
stereochemickou strukturni jednotku (napt. koordina¢ni polyedr).
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Definice realn¢ho krystalu - pojmy

Konfigurace stavebnich jednotek - u vyse uvedencho ptikladu krystalickych
modifikaci S10, lze stavebni jednotku (tetraedr S10,) ptevést do druhého
pomoci dvou transformaci - existuji dv€ mozné konfigurace parti stavebnich
jednotek. U amorfniho skla je nekonecny pocet konfiguraci part - struktura
nema usporadani na ,,dlouhou vzdalenost®.
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Definice realneho krystalu

Pomoci stavebnich jednotek a konfiguraci jejich stavebnich part
definujeme krystal takto:

Latku povazujeme za Krystalickou, kdyz jsou pro stavebni
jednotky, které jsou pro ni charakteristické, splnény tyto
podminky:

Vsechny stavebni jednotky jsou geometricky ekvivalentni, nebo
poCet druhu stavebnich jednotek je maly v porovnani
s celkovym poctem stavebnich jednotek obsaZenych
v uvazovaném Krystalu.

Pocet druhu paru sousedicich stavebnich jednotek je také maly
v porovnani s celkovym poctem téchto pariu v krystalu.
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Definice realneho krystalu — priklad

Prikladem miuZze byt smésny krystal (K,Rb)CI, kde jsou dva druhy
stavebnich jednotek - K-oktaedry a Rb-oktaedry. Pary stavebnich
jednotek jsou mozné pouze tii:

1) K-oktaedr - Rb-oktaedr
2)  K-oktaedr - K-oktaedr
3) Rb-oktaedr - Rb-oktaedr

14
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Symetrie - transformace zakladnich vektoru

Ob¢ matice pak miZeme pro zjednodusSeni oznacit:

St Slo Si3 il 1o i3
So1. S99 Sp3 F — S tog top 1ozl = T
S31. 839  S33 Iod 0o 1oy

Matice T je inverzni k matici S, tedy plati T = S-!.

Krystalografickeé transformace milizeme chapat jako zménu polohy
bodu o soufadnicich x, y, z diky operaci symetrie do nové polohy x’,
y’, z" v ramci jedné ortogonalni soufadné soustavy.

Z linearnich transformaci se zde uplatnuji pouze transformace
izometrické. Postacujici podminkou je, aby transformacni matice
byla ortogonalni.
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Matice

Matici A typu nazyvame schéma (m,n) redlnych c¢isel a,, a,,,....a,,,

sestavenych v m fadcich a n sloupcich. Je-li m = n, pak A se nazyva ctvercova
matice n-tého fadu. Prvky a,, a,,,..., a,, matice A tvoii jeji hlavni diagonalu.

Hodnosti matice oznaCujeme h linedrné nezavislych radku a je-li kazdy dalsi
fadek matice jejich linedrni kombinaci.

Matice, ktera vznikne preklopenim matice A kolem hlavni diagonaly (vyména
radkt za sloupce) se nazyva transponovana matice k matici A (je typu n,m) a
znaci se AT,

Matice B (k,n), kde b, b,, ....b,, # 0 a kde prvky pod hlavni diagonalou jsou
rovny nule, ma hodnost k.
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Matice

Pro ortogonalni matict A = (a;) n-teho radu plati, ze soucet soucinu
prvkil libovolného tadku s 0dp0v1daj icimi prvky Jmeho fadku je roven
nule a soucet Ctvercu prvku libovolného tadku je roven jedne.
Determinant ortogonalni matice je +1 nebo -1. Soucin ortogonalnich
matic je opét matice ortogonalni. Inverzni matice k ortogonalni matici
je op¢ét ortogonalni matice.

Inverzni matici ke ctvercové matici A n-t¢ho fadu nazyvame
¢tvercovou matici A1 n-tého fadu, pro niz plati AAT=ATA =1 kdel
Je Jednotkova matice. K matici A existuje inverzni matice A-! tehdy a
jen tehdy, je-li A regularm Ctvercova matice A = (a ;) n-tého radu se
nazyva regularni, je-li jeji determinant |ai ruzny od nuly (A ma
hodnost n).
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Matice

Determinant matice n-tého stupné vypoc¢teme: pro matici n = 2 jako
A =a,a,, - a,,a,; a pro matici n = 3 jako

A= a118,,83318,,8335185131,8,5-8138,,851-8)385,81-8338 53y
Determinant se nezmeéni, pricteme-li jednomu jeho radku linearni
kombinaci ostatnich fadkli. Determinant je roven nule, je-li jeden

z jeho tadkul linearni kombinaci ostatnich. Determinant zméni
znamenko, vymeénime-li mezi sebou dva fadky. Determinant, ktery

vznikne z determinantu A vynechanim i-t€ho fadku a j-t€ho sloupce se

nazyva subdeterminant (n-1)-niho stupné determinantu A pfislusSny
k prvku a;.. Ctverec determinantu ortogonalni matice je roven jedne.
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Priklad

do 1 @ di
e =1 2 3 @ || by
Co @g-¢ i Gy

V maticovém vyjadieni ozna¢ime nami vytvorenou matici jako
transformacni matici S. Zname-li transformac¢ni matici S, mizeme

BN . 4 . _1 _ MR D 4
uzitim inverzni matice S*' = T vyjadrit vektory a,, b, a ¢, pomoci a,, b,
a ¢,. K sestaveni matice T stanovime potfebne doplitky S;; a det S.
Vysledna matice bude mit tvar:

3-10
T=S1= 210
0 0 1
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Operace symetrie

Operace symetrie je geometricka transformace, ktera zachovava
vzajemné vzdalenosti v télese a po jejim provedeni nerozliSime, zda
byla s télesem néjaka transformace provedena.

RozliSujeme tyto zakladni operace symetrie:
Inverze (1)

Zrcadleni (M) - M(o,, 0,), kde o, a o0, jsou osy definujici rovinu
zrcadleni, napt. M (x,y)

Rotace (R) - R (a, 0), kde a je thel otaceni a o je osa kolem niz se
otaci, napf. R (m, z). MiZe se znacit R (o), kde n = 2n/a.
Translace (T)

Operace symetrie miuzeme rozdélit na uzaviene, které neobsahuyi
translaci a oteviené, ve kterych je nutna pritomnost translace.
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Operace symetrie

Uplna mnoZina operaci symetrie se oznaduje jako grupa operaci, coz
je neprazdna mnozZina G na nizZ je definovana bindrni algebraicka
operace (*) — grupovad operace. Mnozinu G nazveme grupou, jsou-li
splnény tyto postulaty:

Ke kazdé usporadane dvojici A, B €G je pfifazen jednoznacné
prvek CeG, psano jako A*B =C

Pro kazdé A,B,C € G plati: A*(B*C) = (A*B)*C

Existuje takovy prvek E € G, Ze plati: A*E=E*A = A, kde A je
libovolny prvek grupy G

Ke kazdému prvku A € G existuje A € G takovy, ze
A*A-l= A-1*A =E
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Rotace

Je dan bod P [X,y,z] v ortogonalni soustavé souradnic. Odvod’'me transformacni
rovnice pro soufadnice (x', y’, z') tohoto bodu v transformované soustave,
ktera vznikne otoCenim o thel a kolem osy z v kladném smyslu (proti sméru
hodinovych rucicek).

Z trojuhelniku ACP vyplyva: x'= (X, + X) cos a a z trojuhelniku DQA pak:
X,=y tg a coz po dosazeni je x'= X cos a +y sin a.

Obdobné plyne i z trojihelniki TMP a DQA:

y=(y-y,)cosaay, =xtga.Podosazeni y’=-xsina +y cos a
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cosa sina 0O
—sina cosa O

0 01

cosa sina O

R(a,z) = | —sina cosa O
0 0 1
Osa otaceni je
rovnobézna s osou A ¥ N

Otaéeni bodu proti 1 0 0 cos ¢ 0 sing | cosp —sing 0
sméru pohybu 0 cosg —sing| O 1 0 sing cosg 0
hodinovych rucicek 0 sinp cosg |—sing 0 cosg 0 0 1
Otaceni bodu ve 1 0 0 cos ¢ 0 —sing| cosp sing 0
sméru pohybu 0 cose sing | O 1 0 —sing cos¢ 0
hodinovych ruéiéek 0 —sing cosg | sing 0 cosg 0 0 1
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cosQ SinQ

Ri(a,z) = | —sina cosa
0 0

—cosa

Ri(a,z) = sInQ

0
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cosa sina O
Rm(a,z) = | —sina cosa O
0 01

Rm(a,z) = | —sina cosa O

O
1
O
cosa  SINQ O
0] 0O —1
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Oteviene operace symetrie - translace

Tato operace symetrie netransformuje ptivodni objekt do vychozi polohy.
Aplikujeme-li na bod o soufadnicich (x,y,z) translaci, vyjadienou vektorem t,
pak pro transformovany bod (x",y’,z") bude platit:

T x 2] T+t
vy | =y |+ |t ]|=]|ytt
z’ Z t3 z + t3

NS

W

N
N

: ,, 47?4' ,,
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Skluzova operace

Operace symetrie, ktera vznika kombinaci zrcadleni v definované roviné a
translace podél této roviny. Velikost posunuti je vyjadiena zlomkem periody
identity.

G (x,y, x/2) je zrcadleni v rovin€ x, y a posunuti o 1/2 ve sméru x

G (x,y, y/2) je je zrcadleni v roving x, y a posunuti o 1/2 ve sméru y

Prvni z téchto operaci aplikovana na bod (X, y, z) dava bod (x",y",z"):

1
T 10 O & 2
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Prvek symetrie je geometricky prvek (bod, ptimka, rovina), vii¢i némuz

Prvky symetrie

provadime s télesem prislusnou operaci symetrie. Samotny prvek je invariantni

vucCi operaci symetrie.

Prvek symetrie

Operace symetrie

Stred symetrie Inverze

7 I

Rovina symetrie | Zrcadleni

m M (01, 02)

Osy rotace Rotace

n R(a,0)

Inverzni osy Rotace s inverzi

n R;i(a, 0)

Zrcadloveé osy Rotace se zrcadlenim
n Rm(a,0)

Sroubové osy
n.? (J:1a2:"':n_1)

Rotace s translaci
S(a,0,1)

Skluzné roviny
g

Zrcadleni s translaci
G(Ola 02, t)
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Osy rotace (n)

RozliSuji se podle velikosti thlu a = 2n/n, o ktery je nutné n-krat otocit
télesem (bodem) kolem osy, abychom se ptes nerozliSiteln¢ ekvivalentni
polohy vratili zpét do vychozi pozice. Cislo n je Cetnost osy rotace.

Odvozeni moznych Cetnosti rotacnich os
Pro osy rotace obecné plati n.a = 27, kde
n je ¢etnost osy

a je uhel rotace.

Body Ai a Az jsou sousedni uzly rovinné mfizky a uzlem A prochazi kolmo
na rovinu miiZky n-¢etna osa symetrie. Rovnéz translacné identickym bodem
A> prochazi n-Cetna osa. Oto¢enim os o a= 2n/n prevedeme bod A1 do A" a
bod A2 do A".. Mfizkovy translacni vektor a1 prevadi A: do Az. JelikoZ jsou
ob¢€ osy zaroven osami symetrie rovinne miizky, jsou body A'1 a A"> uzly této
miizky. Vektor prevadéjici bod A"t do A" musi byt rovnéz miizkovym
vektorem rovnobéZznym s ai. Jeho velikost bude k-nasobkem velikosti vektoru
ai.
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Osy rotace (n)
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A1A 2 =k AlAz
A1A2 = A1A2 + 2 A1A: cos(m-21t/n) = A1Az (1 - 2cos 271t/n)

Z obou vztahti pak dostaneme: k=1-2cos(2n/n) =1 - 2cosa
cosa = (1-k)/2

JelikoZ k je celé Cislo a absolutni hodnota cosinu nepfesahne 1, dostaneme:

k= -1 coso= 1 o= 2T n=1
k=0 coso=1/2 o=T1/3 n==6
k=1 coso=0 o= /2 n=4
k=2 cosa=-1/2 o=2m/3 n=13
k=3 coso= -1 o=T n=2
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—1 O O
=| 0 -1 0 |=R(r>2)
0 01
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Priklad — grupov¢ postulaty

Aby byla C, grupou, musi mnoZina vSech operaci symetrie {R (n/2, z), R?
(n/2, z), R3 (n/2, z), R* (n/2, z) = E} vyhovovat grupovym postulatim:

Ke kazde¢ usporadan¢ dvojict operaci symetrie z C, je jednoznacné
pfifazena operace, patfici do C, napt. R (w/2, z) * R? (n/2, z) = R* (n/2, z) =
E

Skladani operaci je asociativni
Jednotkovym prvkem je identita E

Inverznim prvkem C, je inverzni operace symetrie, tj. rotace v opacném
smyslu: R-1(n/2, z) = R3 (n/2, z)

Jelikoz jsou postulaty splnény, je C, grupou.
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R*Z2) | R*(5.2) | E | RZ2) | R2(Z,2)
G2 | BP(32) |B*G2) | E | RE2)
R(3:2) | R(G.2) | R%(,2) | R3(Z,2) | E
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=E

R (7/3, z)

6.
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Inverzni osy

Jde o slozené¢ prvky symetrie, jejichZ operacemi symetrie je rotace
kombinovana s inverzi. Na poradi operaci nezalezi, musi se vSak vzdy
provadét jako celek. Dale se rozliSuji podle velikosti uhlu rotace
o = 2n/n. OznaCuji se jako rotaCni osy symbolem cCetnosti, ale
s pruhem nad Cislici.
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TrojCetna mverzni osa ( 3, C; )

Osa totoznd se smérem z obsahuje kombinace téchto operaci
symetrie:

{R (27/3, z), R? (27/3, z), E, 1}
Operace jsou stejné jako ty, které vzniknou kombinaci dvou
samostatnych prvkl symetrie 3 a i:

3=3 *i
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CtyfCetna inverzni osa ( 4, C,,)

Osa totoZna se smérem z obsahuje nasledujicich operace symetrie:

1.

2.
3.
4

R, (n/2, z)

R2 (n/2,z) =R (m, )
R:3 (n/2, z)

E

Obsazeny jsou dvé nové operace R, (n/2, z) a R? (n/2, z) a proto je -4
samostatnym prvkem symetrie.

4
1 t :/' I > 1 '/ 3
\l // 7 /\@/ 4
A m
v Z_ 2. AN AR\
c\ﬁ? — 5~ -7
4 6
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Sesticetna mverzni osa ( 6, C,.)

Osa totozna se smérem z obsahuje kombinace nasledujicich prvku
symetrie:

{R (27/3, z), R? (27/3, z), E, M (X, y)}

Operace jsou stejné jako ty, kter¢ vzniknou kombinaci dvou
samostatnych prvki symetrie 3 a m (kolmé na osu):

6=3*m
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Sroubove osy

Jde o sloZené prvky symetrie, jejichZ operacemi je kombinace rotace a
translace ve sméru osy rotace. Na rozdil od rotacnich a rotoinverznich
os, je smér rotace Srouboveé osy velmi dualezity. Vychazi se zde
zasadné z pravotoCivého systému os, takze pravoto€iva Sroubova osa
ve sméru z ma transla¢ni vektor ve stejném sméru vzhiru.

Jedna-li se o n-Cetnou rotacni osu, pak n otoCeni doprovazenych n
translacemi Tt podél Sroubove osy musi vést k translanimu pohybu
vychoziho objektu o celociselny nasobek (m) mfizové translace t:

nt=mt nebo T=(m/n)ft,
kde m, n jsou cela Cisla. Symbol Sroubové osy je n_.

Translacni sloZzka Sroubové osy tedy zavisi na Cetnosti osy a mohou
nabyvat jen urcitych hodnot: 2, 2., 2,, 3., 3., 3,, 35, 4,, 4,, 4,, 45, 4.,
6., 0,, 0,, 05, 6,, 65, 6, (dolni index znaci hodnotu m z vySe uvedeneho
vztahu, je-li m = 0 jde o Cistou rotaci, v ptipadé, Ze by bylo m = n, jde
o Cistou translaci).
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Sroubove osy

Typ Sroubové | Symbol | Translace
osy ‘ podél osy
DvojCetna osa 21 1/2
TrojCetna osa 31 1/3
35 2/3
CyFtetnd osa 44 1/4
45 2/4
44 3/4
SestiCetna osa 61 1/6
65 2/6
6 3/6
64 4/6
65 5/6

Sroubové osy 3,-3,,4,-4,,
6, - 6., 6, - 6, jsou navzajem
enantiomorfni - miZzeme
rozlisit pravotoc¢ivou a
levotocCivou. Za pravotocivou
osu(3,,4,,6,6,) se
povazuje takova, jejiz otacivy
pohyb je ve sméru prstil
prave ruky, kdyz palec mifi
podél osy.
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Skluzove roviny

Jsou to prvky symetrie, jejichz operacemi je zrcadleni
kombinované s translaci podél roviny zrcadleni. Skluz
pod¢l osy a ma translacni slozku t = (1/2) t a oznacuje se
jako a-skluz (obdobné pro sméry b, c).

typ skluzu sym. orientace skluz. roviny translacni slozky t©
0SOVYy a 1b nebo Le 1/2a
0SOVy b Lenebo La 1/2b
0SOVy c Lanebo Lb 1/2¢
uhlopti¢ny n le; La; 1b 1/2(a+b);1/2(b+c);1/2(a+c)
diamantovy d lec; La; 1b 1/4(atb); 1/4(bxc); 1/4(atc)
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Skluzove roviny
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Krystalova mrizka

Prostorova miizka pfedstavuje schéma translacni periodicity rozlozeni
castic ve struktute krystalu. Krystalova mrizka je tedy abstraktni
pojem, ktery vyjadiuje translacni periodicitu rozmisténi identickych
bodu v krystalu.

Pojem redlnd struktura krystalu predstavuje konkrétni prostorové
rozlozeni Castic a je dana fyzikalnimi zdkonitostmi, takze symetricke
rozlozeni atoml neni priCinou, ale diisledkem konfigurace fyzikalnich
sil v prostoru.
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Konstrukce krystalove mrizky

M¢éjme bod A, ktery podrobime translaci a (posunuti o usek a) tak, ze
dostaneme bod A,. Opakovanim postupu pro translaci +a a také -a,
dostaneme mnozinu 1dentickych bodu A _ ..... A . Body lezi na jedné
piimce, kterou oznaCujeme jako wuzlova (mrizkova) primka.
Vzdalenost dvou libovolnych identickych bodi se oznacuje jako
perioda identity.

Podrobime-li uzlovou pfimku translaci b (kterd neni rovnob&zna
s danou pfimkou) v kladném 1 zaporném sméru, dostaneme mrizkovou
rovinu.
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Konstrukce krystalové miizky

Ziskanou miizkovou rovinu podrobime translaci ¢ (ktera nelezi
v miizkové rovin€) v kladném 1 zaporném sméru a dostaneme
prostorovou mfizku. Uzlové body miizky A., jsou translacn¢ identické
s vychozim bodem A,,,, od néhoz konstrukce zaCala. Prostorova
miizka je na rozdil od krystalu nekonecna.
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Zakladni poyjmy v prostorove mrizce

Vektor, ktery spojuje dva libovolné uzly, se oznacuje jako mrizkovy
vektor:
t. = mt, + nt, + pt;,
kde m, n, p jsou cela Cisla a jeho délka je periodou identity.
Mrizkova primka
MFrizkova rovina

69



Bunka mrizky

Bunka mrizky je libovolny rovnobéZnostén, jehoZz vrcholy jsou
miizkové uzly. Tato bunka je urCena velikosti miizkovych vektort
umisténych do hran rovnobé&Znosténu a tfemi uhly, které tyto vektory

sviraji. Tyto hodnoty q, b, ¢, a, B, y se oznacuji jako parametry bunky.
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Bravaisovy mrizky

Tento typ mfizek se bézné pouziva k popisu krystalovych struktur.
Bravaisovy miizky mohou byt jednorozmerné (linearni), dvojrozmeérné
(rovinng) a trojrozmerné (prostorove).

Obecna prostorova miizka bez omezeni tvaru zakladni bunky muze byt
pouzita k popisu libovolného krystalu. Nicmeéné ve vétSiné pripadl se
pouziva miizek se specialnimi charakteristikami. Zcela obecnd mitizka
nema zadny prvek symetrie, kromé stfedu inverze. Pfitomnost
rotacnich os nebo rovin symetrie urCitym zpusobem ovliviiuje
charakteristiku mrizky a vznika mtizka specialni.

Pokud jsou si mrizkové translace ve dvou smerech rovny, budou si
rovny i fyzikalni vilastnosti v tychz smerech.
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Rovinn¢ Bravaisovy mrizky

Rovinna mftizka je jednozna¢né urc¢ena dvojici nekolinearnich
miizkovych vektort, které mohou mit obecné libovolnou délku a svirat
rtizné uhly. Pocet typli rovinnych mitiZek je shodny s poctem druhii
trojahelnikili. ProtoZe existuje pét typl trojuhelniki, existuje 1 pét typt
rovinnych Bravaisovych mftizek.
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Obecna (kosouhld) rovinna mrizka

Vezmeme-li v roviné bod 1, miuzeme pomoci dvojcetne
osy vytvorit ekvivalentni bod 2. Aplikaci mriZzkove
translace a na bod 1, vznikne identicky bod 3 a podle
dvojCetné osy z bodu 3 1 bod 4. Vznikne tak zakladni
bunka rovinné mfizky ve tvaru kosouhelniku, kde a,#b, a
v=90°. Tento typ rovinn¢€ miiZky je zcela obecny.
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Specialni rovinna mtizka - pravouhla

Bod 1, 2 a 3 tvofi v roviné vrcholy pravouhleho trojihelniku s pravym
thlem u bodu 3. Operace podle dvojcetné osy da vzniknout pravouhle
primitivni zakladni bunce, kde a#b, a y=90°. Uspofadani uzlovych
bodt je specialni, protoZe vznikly dalsi prvky symetrie a to dvé kolme
osy zrcadleni.
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Specialni rovinna miizka - romboedricka

Dalsi moznosti je vybrat polohu bodu 3 tak, Ze body 1, 2 a 3 tvori
rovnoramenny trojuhelnik, jehoz shodné strany se sbihaji v bodé¢ 3.
Zakladni butika je kosoctverec, kde a,=b, a y # 60°, 90° nebo 120°.
Miize vzniknout alternativni jednotkova bunka. Je pravouhla (a#b, a
v=90°) a oznacuje se jako centrovana. V buiice je dvojice rovin
symetrie a pct dvojCetnych os. Tato rovinnd mtizka se nékdy oznacuje
jako pravouhla centrovana.
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Specialni rovinna mrizka - hexagonalni

Posledni moZnosti je vybér boda 1, 2 a 3 ve tvaru rovnostrann¢ho
trojuhelniku. Vznikne hexagonalni mrizka se zékladni bunkou ve tvaru
kosoctverce, kde a,=b, a y=120°. V celkové symetrii najdeme
SestiCetnou rotaCni osu, 6 trojCetnych rotaCnich os a nékolik rovin
symetrie.
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Prostorove Bravaisovy miizky

V prostoru se zakladni motiv rovinnych mitiZzek opakuje ve tretim
nekomplanarnim sméru. Lze dokazat, ze existuje pouze 14 typl
prostorovych Bravaisovych miizek.

Zakladni bunka je jedna z moznych bun¢k miizky, jejiz vybér se ridi
podle téchto Bravaisovych pravidel:

Pocet pravych thli v zakladni bunce musi byt maximalni.

Symetrie zakladni buiikky musi byt shodna se symetrii celé miizky.

Pti1 dodrzeni predchozich podminek musi byt objem zakladni bunky
minimalni.

V pfipadé, kdy symetrie nemiize rozhodnout, vybirda se zakladni
bunka, tak aby jeji hrany byli co nejkratsi.

Zékladni vektory (a, b, ¢) jsou definovany hranami zakladni bunky a
jejich délky jsou zakladni periody identity (a, b, ¢). Spolecné se tiemi
uhly (a, B, 7y), které¢ zakladni vektory sviraji, tvofi m¥rizkové
parametry.
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Primitivni prostorove miizky (P-mitizky)

Vztah mezi mtiZkou a prvky symetrie je v trojrozmérném
prostoru podobny situaci v prostoru dvojrozmérném.

Z. obecné prostorové miizky muzeme odvodit specialni
prostorove mrizky, ve kterych jsou shodné roviny vrstveny
nad sebou. Pokud ziistava nezménéna symetrie rovinné
miizky, vznikne pét, resp. sedm prostorovych mrizek

s primitivni zakladni bunkou.
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Triklinicka P-mrizka

Vrstvenim rovinnych

kosouhlych (obecnych) siti __,.9 I A
s uzlovymi body nad sebou, U: 0 0--/
vznikne monoklinicka /
primitivni miizka. Pokud § —oFp 7
miizkove body v jednotlivych a
vrstvenych rovinach nelezi na c
dvojcetnych osach, tyto se
v symetrii neuplatni a vznikne '
triklinicka primitivni m¥izka. ;\.( ol
Miizkové parametry triklinické -g'J ° /
P-mfizky jsou: c #a,#b,, %'ﬁ
oZ=P=y. xb L

B I
Projekce prvki symetrie triklinické fj’\( b
primitivni mfizky rovnobézné s ¢ a /]”"‘

na rovinu x,y,0.
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Hexagonalni P-mtizka

Hexagonalni sité s kosoCtverecnou zakladni bunkou (y = 120°) vrstvime tak,

ze dalsi sit’ je ve vySce ¢,/3 a miizkovy bod lezi na trojcetne¢ ose. Tieti rovina
ve vySce 2/3 ¢, ma miizkovy bod rovnéz na trojcetné ose. Ctvrta rovina lezi
piimo nad prvni. Takové uspotradani redukuje SestiCetné osy na trojcetné a jsou
odstranény roviny symetrie v x,0,z; 0,y,z a X,X,z a rovn¢Z tak dvojcetné osy
rovnobézné s c.

bo P (G ) g I3 I3 s

I—b \/ \/ \/ \/

b (02)

/\ /\ /\ /\
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II.

Symetrie primitivnich mrizek

Ptitomnost ur¢itych dvou prvkl symetrie dava vzniknout tfetimu prvku
symetrie.

Rotacni osa libovolného sudého fadu (n = 2, 4 nebo 6) a rovina symetrie
kolma k této ose indikuje pritomnost stfedu symetrie v bod¢ jejich
protnuti.

Dvé vzajemné kolmé roviny symetrie indikuji dvojcetnou rotacni osu

v jejich priniku.
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Symetrie primitivnich mrizek

Kazda mtizka je centrosymetricka se sttedem symetrie v mfizkoveém bodé€ a na
sttedu jejich spojnice. V P-miizce existuji stiedy inverze v 0,0,0; Y2, 0 0;
0,72,0; 0,0,'2; 2,72,0; 12,0, V2; 0, 2,%; 72,2, 7.

Symetrie triklinické P-mrizky. Jedinymi prvky symetrie mfizky jsou stfedy
inverze ve vyse uvedenych souradnicich. Projekce prvki symetrie podél ¢ do
roviny x,y,0 je na obrazku. Soufadnice z stfedi symetrie je 0 nebo '%.
Prostorova grupa mtizky se oznacuje P-1.
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Symetrie primitivnich mrizek

Symetrie monoklinické P-mrizky. Soubor mtiZkovych rovin, ze kterych
se sklada monoklinickd primitivni mfizka, obsahuje soubor
dvojCetnych rotaCnich os rovnobéznych s b. Navic jsou pritomny
roviny symetrie x,0,z a x,%2,z. Umisténi roviny symetrie vyplyva
z pravidla I: n=2 spolu se stiedem inverze generuje m12 ve stiedu
inverze.

Prostorova grupa monoklinické P-miizky je P2/m, kde konvencné je
dvojCetna osa paralelni s b a rovina symetrie je na b kolma. Osa b se
oznaCuje jako krystalograficky vyznamny smér. Tato orientace se
oznacuje jako ,,druh¢ postaveni‘.
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Symetrie primitivnich mrizek

Symetrie rombické P-mrizky. K symetrii rombické P-mtizky se pridavaji
roviny symetrie kolmé na c v x,y,0 a x,y, 2 a sttedy symetrie. Aplikaci
pravidla I nebo II jsou generovany dvoj€etné osy v x,0,0; x,0, '2; X,%2,0; X,
72,725 0,y,0; 0.y, 72; /2,y,0 a 12y, %.

Alternativni pristup, ktery vede ke stejnému vysledku je nasledujici: zakladni
bunka rombicke P-mftizky je pravouhly rovnobéznostén, ktery je ohranicen
ttemi pary mrizkovych rovin s primitivni pravouhlou zékladni buiikou. Jejich
prvky symetrie jsou usporadany ve sméru ti krystalografickych os. Kazda osa
je rovnobézna s dvojCetnou rotacni osou a na ni kolmou rovinou symetrie.
Symbol prostorove grupy je P 2/m 2/m 2/m. Sméry os x,y,z jsou oznacovany
jako krystalograficky vyznamne sméry.

‘ C

e




Symetrie primitivnich mrizek

Symetrie tetragondlni P-mrizky. K symetrii zaplnénych rovin tetragonalni
P-mtizky se ptidavaji roviny zrcadleni kolmé na ¢ v x,y,0 a x,y,”2 a stredy
inverze. Podle pravidel I a II je generovano nckolik dvojcetnych os. Zakladni
bunika tetragonalni P-mfizky ma tvar tetragonalniho prismatu — je tvofena
dvéma miiZzkovymi rovinami se cCtvercovou zakladni bunkou a Ctyfmi
rovinami s pravouhlou zakladni bunikou.

Ctyi¢etna osa zobrazuje sméry a, b jako ekvivalentni a jsou proto oznaovany
jako a,, a,. Podobn¢ ekvivalentni jsou 1 sméry [110] a [1-10]. V prostorové
grup¢ jsou symboly uvedeny v poradi: {(c), (a), (110), tzv. sméry symetrie.
Prostorova grupa se znac¢i P 4/m 2/m 2/m.
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Symetrie primitivnich mfizek

Symetrie hexagondini P-bunky. Podobné jako rombicka a tetragonalni, ma 1
tato bunka roviny zrcadleni kolmé na ¢ v x,y,0 a x,y,’2 a stfedy inverze.
Aplikaci pravidel I a II vznika nékolik dvojéetnych os. Sesti¢etna osa prevadi
a, b na rovnocenné sméry a,, a,. Dalsi ekvivalentni smér, oznaCovany jako a,,
svira s ostatnimi dvéma sméry uhel 120°. Symbol (a) representuje a,, a,, a,.
Prvky symetrie jsou v symbolu prostorove grupy uspotradany: (c), (a), smeér
diagonal (a). Symbol prostorove grupy je tedy P 6/m 2/m 2/m.
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Symetrie primitivnich mfizek

Symetrie kubické P-mrizky. Vysledkem vrstveni v zakladni buiice je situace,
kdy a, = b, = ¢,. To znamena, ze mfizkova roviny 0,x,y a x,0,z maji stejnou
symetrii jako x,y,0. Tato ekvivalence rovin umozZnuje existenci Ctyft
trojCetnych os ve sméru diagonal zakladni buiky a v kombinaci se stfedem
symetrie vznikaji osy trojCetn¢ inverzni. Aplikaci pravidel I a II vznikaji
dvojcetné osy ve sméru (110).

Symboly prvkli symetrie v prostorové grupé¢ jsou fazeny v poradi: (a), (111),
(110). Symbol prostorove grupy je P 4/m -3 2/m.
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Centrovan¢ miizky

Kazdy bod monoklinické P-miizZky ma symetrii 2/m, coZ znamena
pritomnost stfedu symetrie v daném bodé. VloZeni nové miizkové
roviny do mfizky ve sméru rovnobézném s (010) je mozné tehdy,
pokud mftizkové body padnou do pozic se symetrii 2/m, tj. na 72,0,0;
0,%,0; 0,0,%; %,%,0; ¥5,0,%; 0, %,% nebo Y2,%,Y.

Bunky s centrovanou zakladnou se oznacuji jako bazdiné centrovane a
znaci se A (B, C), bunky s uzlem v pruseciku télesovych uhlopticek

W W W

jsou plosné centrované (F).
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Monoklinické centrované miizky

Mrizkova rovina s mrizkovym bodem v %,%,0. Novy mfiizkovy bod centruje
plochu a,b zékladni bunky. Mluvime o bazaln€ centrované C-miiZce nebo
jednoduse o C-mfiZce.

Mrizkovd rovina s mrizkovym bodem v 0, %,%. Pokud bod nové roviny
centruje plochu b,c, vysledkem bude bazaln¢ centrovand A-miizka. Jelikoz
v monoklinické soustavé mohou sméry a 1 ¢ leZet kdekoliv v roviné zrcadlenti,
mohou byt zaménény a A-mrizka se konvertuje na C-mrizku.

96



Monoklinické centrované miizky

Mrizkova rovina s mrizkovym bodem v %,0,%. Vysledkem je bazalné
centrovand B-mfiZka, ze které 1ze vhodnym vybérem udé€lat mensi primitivni
zakladni buiiku s monoklinickou symetrii.

Mrizkovad rovina s mrizkovym bodem v 2,%,%. Mtizka vznikne s mtizkovym
bunka, kratce I-miizka. Podobné jako u A-mfizky ji lze vhodnym vybérem
soufadnic konvertovat na monoklinickou C-mftizku.
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Monoklinické centrované miizky

Mrizkova rovina s mrizkovym bodem v %,0,0; 0,%,0 nebo 0,0,%. Vysledkem je
proste rozpileni zakladni buniky a nevznikne Zadny novy typ buriky.

Je takeé mozné vlozit dvé miizkové roviny soucasné, napt. jako u C- a A-
miizky. Pfibudou nam mftizkoveé body v 74,7%2,0 a 0, '4,%. JelikoZ je nezbytné,
aby vSechny mrtiZzkové body méli stejné okoli a rovnobézne miizkove primky
stejnou periodu identity, musi byt pfidany dalsi miiZkove body do 2,0, %5. Tim
jsou vSechny plochy bunky centrované a jedna se o ploSné centrovanou
F-mtiZzku. Monoklinickou F-mtiZku lze redukovat na C-mfizku s polovi¢nim
objemem.

V  ramci monoklinickych centrovanych mrizek Ilze redukovat
A,LF-mrizky na C-mrizku a B-mrizku na P-mrizku.
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Centrovan¢ miizky

Stejnym zpiisobem muzeme rozebrat rombickou P mfizku a dojdeme
k rombickym A-, B-, C-, I- a F-mfizkam. I- a F-mftizky nelze redukovat jako
v pitipadé¢ monoklinickych. A, B a C mtizky jsou zaménitelné v zavislosti na
vybéru soutadnych os. Existuje nékolik prostorovych grup, které tradicné maji
A-mfizku. C-mrizka muze také vzniknout vertikalnim vrstvenim rovin, které
maji pravouhlou zékladni bunku.

Podobné postupy vedou k transformaci tetragonalni P mtizky na I mfizku a
kubické P miizky na I a F mtizku.
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Symetrie centrovanych miizek

S vyjimkou trigonalni R-mftizky je u centrovanych mftizek vzdy vénovana
pozornost zachovani celkové symetrie primitivni mtizky. VSechny prvky
symetrie zlistanou zachovany, pokud jsou zménény pouze translacni operace.
Centrace mtizky skutecCné vklada nové prvky symetrie jako Sroubové osy a
skluzové roviny. Navzdory tomu jsou symboly prostorovych grup
centrovanych mtizek jednodussi, jelikoz se v nich nevyskytuji nové prvky
symetrie.

14 Bravaisovych prostorovych mrizek representuje 14 jedine moznych
zpusobu, jak je mozZné vyplnit prostor body pri zachovani periodického
usporadant.

VsSechny krystalické latky maji za zéklad jednu z téchto miizek. Kazda
krystalova struktura mé pouze jednu Bravaisovu mtizku.
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Triclinic

Monoclinic

Orthorhombic

Tetragonal

Trigonal

Hexagonal

Cubic
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Bodove grupy

Bodové grupy jsou tvofeny bodovymi operacemi symetrie a jejich kombinaci.
Bodova grupa je definovana jako mnoZzina bodovych operaci symetrie, jejichz
operace ponechavaji alespon jeden bod v prostoru nepohyblivym.

Témto pozadavkim vyhovuje 8 prvkl symetrie: 1, 2, 3, 4, 6, -4, 1, m. Tyto
prvky a jejich mozné kombinace tvoii 32 krystalografickych bodovych grup,
jimiz lze charakterizovat symetrii vnéjSiho tvaru krystali.

Bodové grupy odvozené od maximalné symetrickych prostorovych grup, maji
rovnéZ maximalni symetrii moznou v dan¢ krystalové soustavé. VSechny tyto
bodové grupy obsahuji vSechny prvky symetrie bodovych grup s nizsi symetrii
(subgrupy).

Krystalograficky vyznamné sméry maji v bodovych grupach stejny vztah
k prvkiim symetrie jako v grupach prostorovych.
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Monoklinicka soustava

V monoklinickée soustavé ma c c
bodova grupa 2/m subgrupy
2,m, -1 al. Posledni dvé

patii do soustavy triklinicke. e 4
Ostatni monoklinické maji
postacujici symetrii N y
k definovani monoklinické |
soustavy: m kolmé na b

v roving a,c a dvojcetna osa e

C
rovnobézna s b, kolma na /]
rovinu a,c. | / T~

Stereogramy a prvky symetrie |
bodovych grup monoklinické /
soustavy. | m-C,

b

/oD
*C
N
|
2-C;

105




Rombicka soustava

Pokud vyjmeme inverzi

z bodové grupy 2/m 2/m 2/m
dojde k redukci kazdého 2/m
na m nebo 2. Mozn¢
rombicke subgrupy jsou tedy:
mmm, mm?2 (tot€Z m2m a
2mm), m22 (tot€z 2m?2 a
22m) a 222.

Stereogramy a prvky symetrie
rombickych subgrup.

106



Krystalove bodoveé grupy

Podobnym zptisobem lze 8 $13
odvodit 32 bodovych grup v
7 krystalovych oddé€lenich,
ktere se oznacuji jako %1
krystalografické bodove
grupy. Vsechny bodové Lh
grupy jsou subgrupou
4/m -3 2/m nebo

6/m 2/m 2/m. 81

Krystalové bodové grupy a jejich
subgrupy.
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Bodove grupy v Schoentliesové znaCeni

Grupy obsahujici pouze jednu n-Cetnou rotacni osu se nazyvaji cyklické
(symbol C,, C, a pod.). Grupy tvofené n dvojcetnymi osami, kolmymi na osu
n-tého fadu jsou grupy diedrické (symbol D,, D; a pod.). Spolu s grupami O a
T (popisuji symetrii oktaedru a tetraedru) mame celkem 11 axidlnich grup.
Doplnime-li je sttedem nebo rovinami soumérnosti, obdrzime dalSich 20 grup;
s bodovou grupou S, je celkovy pocet 32. Pfehled Schoentliesovych symbolu
je nasledujici:

C, - grupy obsahujici pouze vertikalni polarni osu n-t¢ho fadu (C,, C,, C;, C,, C))

D, - grupy obsahujici vertikalni osy n-té€ho fadu a k nim n kolmych os 2. fadu (D,,
D,, D,, Dy).

S, - rotacné reflexni osa 4. fadu

O - grupa oktaedru nebo krychle; obsahuje 3 osy 4. fadu, 4 osy 3. fadu a 6 os 2.
radu

O,, - grupa oktaedru doplnéna o inverzi
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Bodove grupy v Schoentliesové znaCeni

T - grupa tetraedru; obsahuje 4 osy 3. fadu a 3 osy 2. fadu

T, - grupa tetraedru doplnénd o inverzi

T, - grupa tetraedru doplnéna o diagonalni roviny symetrie

C,; - grupy C, doplnéna o inverzi (C, =1, C;))

C,, - grupy C_ obsahujici rovinu soumérnosti kolmou na osu n-t€¢ho fadu (C,;, =
Co Cop Cano Cans Ce)

C,, - grupy obsahujici n rovin soumé€rnosti prochazejicich vertikalni polarni osou
n-tého fadu (C,,, C;,, C,,, C,)

D, - grupy obsahujici vSechny prvky D_ a navic horizontalni rovinu soumeérnosti
kolmou k ose n-tého fadu (D,,, D5, D,,, D¢,)

D, - grupy obsahujici vSechny prvky D, a navic roviny soumérnosti protinajici se
v ose n-tcho fadu a pulici Ghly mezi osami 2. fadu (D, , D;,)

v

Mimo jiné napft. plati: C,. = S,, C,. = C;, a pod.
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Bodove grupy v mezinarodnim
(Hermann - Mauguin) znaceni

Tyto symboly se skladaji ze symbolia prvkll symetrie v tzv. vyznacnych smérech.
Symboly mohou byt nejvyse trojclenné. Znaky v symbolech jsou uvedeny v poradi
vyznacnych smérli a vztahuji se na osy soumérnosti rovnobézné s vyznanym smerem a
na roviny soumeérnosti kolmeé k vyznaénému smeéru. Je-li na nékterou osu kolma rovina
soumernosti, oznacujeme to zlomkem napt. 2/m. Pro jednotliveé soustavy jsou vyznacné

tyto sméry:

soustava

triklinicka
monoklinicka

rombicka

trigonalni
tetragonalni
hexagonalni

kubicka

1. smér 2. smér

3. smér

zadny smér neni vyznaény; grupa je oznacena jednim symbolem, ktery mize

odpovidat libovolnému sméru

vyznaénym smérem je smer osy dvojcetné nebo dvojcetné inverzni, ktery volime

podél souradnicové osy y nebo z

sméry tii navzajem kolmych os x, y, z

smér trojcetné osy, smér | k 1.sméru,
podél z podél osy y

smér Ctyfcetné osy,
podél osy z

smér | k 1.sméru,
podél osy y

smér Sesticetné osy,
podél osy z

smeér | k 1.sméru,
podél osy y

smér jedné ze tii
navzajem kolmych os
X,V,Z

smér jedné z télesovych
uhlopfticek krychle

smér | k 1.sméru, svira
uhel 30° s 2. smérem

smer | k 1.sméru, svira
uhel 45° s 2. smérem

smer | k 1.sméru, svira
uhel 30° s 2. smérem

smér nékteré ze
sténovych uhlopticek
krychle
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Vlastnosti bodovych grup

Jako priklad bodové grupy uved'me rombickou grupu mm?2, kterd ma roviny m
kolmé k osam x, y a osu 2 rovnobéZnou s osou z. Misto Uplnych symboll se
Casto pouzivaji symboly zkracené, které jsou odvozeny od Uplnych tak, Ze ve
vyznaénych smérech zlstanou jen znaky prvkil, z nichZ vyplyva existence
vSech dalSich. Napt. symbol 2/m 2/m 2/m je zkracen na mmm, protoze ze tti
rovin soumeérnosti na sebe kolmych vyplyvaji tfi navzajem kolmé dvojcetné
0sy.

V bodovych grupach se sttedem inverze nemohou existovat polarni sméry.

V oddé€lenich bez sttedu soumérnosti jsou polarni vSechny sméry s vyjimkou
sméri kolmych na osy sudého tfadu nebo roviny soumérnosti a smeéri
splyvajicich s inverznimi osami. Stfed soumérnosti ma 11 tzv. centrickych
bodovych grup: -1, -3, 4/m, 6/m, m3, 2/m, mmm, -3m, 4/mmm, 6/mmm,
m-3m. Ostatni bodové grupy se oznacuji jako acentricke.
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Laueho grupy

Bodove grupy, které se navzajem liSi jen pritomnosti nebo nepfitomnosti
sttedu soumérnosti a prvkl, které v disledku tohoto stiredu wvznikly,
zahrnujeme do stejn¢ skupiny - tzv. Laueho grupy. Jeho symbol je dan
symbolem té bodove grupy, kterd ma stred symetrie (centrické grupy). Jelikoz
Laueho grupy hraji vyznamnou roli pti urCovani symetrie krystali difrakénimi
metodami, nazyvaji se nckdy grupami difrakéni symetrie. Symetrie
difrakéniho obrazu vSech bodovych grup pfisluSejicich k jedné Laueho grupé
je stejna a je dana symetrii prislusné centrické grupy.

Laueho grupa prislusné bodové grupy
-1 I,-1
2/m 2, m, 2/m
mmm 222, mm2, mmm
-3 3,-3
-3m 32, 3m, -3m
4/m 4, -4, 4/m
4/mmm 422, 4mm, -42m, 4/mmm
6/m 6, -6, 6/m
6/mmm 622, 6mm, -6m2, 6/mmm
m3 23, m3

m-3m 432, -43m, m-3m 112



Enantiomorfni bodov¢ grupy

Dva zrcadlové shodné objekty, které popisuje bodova grupa obsahujici
pouze osy soumernosti, se nazyvaji enantiomorfni. Takové objekty
maji tvar a symetrii identicke, ztotoZnény mohou byt jen zrcadlenim
v roviné soumeérnosti. Soumeérnost v enantiomorfnich oddélenich

popisuji tzv. enatiomorfni grupy (nemaji stted symetrie a nemaji
roviny zrcadleni): 1, 2, 3, 4, 6, 222, 32, 422, 622, 23, 432.
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Krystalove symetrie

Prostorove grupy popisuji uplnou symetrii krystalové struktury. Pokud
uvazujeme pouze o morfologii krystalu, jsou mftizkové translace
typicke pro prostorové grupy zruSeny a zustane bodova grupa, ktera je
odvozena z prostorové grupy. Je-li krystal omezen plochami, symetrie
jeho morfologie bude symetrii odpovidajici bodové grupy.
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Prvky symetrie v bodovych grupach

V bodovych grupach se setkdme pouze s operacemi a prvky symetrie, které
neobsahuji translaci. Vzajemné kombinace prvkili symetrie v bodovych
grupach se fidi presné stanovenymi zakonitostmi, které jsou uvedeny

v nasledujicim vyctu.

V hlavnich a vyznacénych smérech krystalu se mohou vyskytovat samostatne
rotacni osy (1 = monogyra, 2 = digyra, 3 = trigyra, 4 = tetragyra a

6 = hexagyra). V takovém ptipad¢ jsou osy polarni a na morfologii se to miize
projevit ruznopolarnim vyvojem.

V priniku n rovin symetrie existuje n-cetna rotacni osa. Jeji nasobnost zavisi
na uhlu (n = w/a), ktery sviraji protinajici se roviny symetrie. Vzniklé rotacni
osy jsou polarni (2mm, 3m, 4mm, 6mm).

Analogicky plati, ze prochdzi-1i rovina symetrie n-Cetnou osou symetrie, bude
se v této ose protinat dalSich n-1 rovin symetrie.

N-Cetne osy symetrie sudého fadu sdruzené s kolmou rovinou symetrie
podminuji pfitomnost stredu symetrie.
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Prvky symetrie v bodovych grupach

Lezi-1i 2-Cetna osa v rovin€ symetrie kolme na n-Cetnou osu symetrie, je
pritomno dalsich n-1 2-Cetnych os, které sviraji thel a = 7/n.

Nalezneme-li dvé 2-Cetné osy svirajici tthel o, existuje na né kolma n-Cetna
osa symetrie, kde n = m/a a pocet 2-Cetnych os se doplni na n (222, 32, 422,
622, 432). 2-Cetne¢ osy kolme na sudé rotacni osy podminuji stted symetrie.
V hlavnich a vyznacnych smérech krystalu se mohou vyskytovat rotaéné
inverzni osy symetrie (-1 = inverze, -2 = digyroida, -3 = trigyroida, -4 =
tetragyroida, -6 = hexagyroida). Tyto inverzni osy symetrie jsou vZdy
dipolarni a lich€ z nich podminuji stfed symetrie.

Stejnocenné 2-Cetne osy v osnim smeru kolmém na inverzni osu symetrie
podminuji pfitomnost meziosnich rovin symetrie (-32/m).

Pokud inverzni osu symetrie protinaji roviny symetrie, je podminéna existence
2-Cetnych os v osovych smérech.
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Krystalove tvary

Pokud jsou operace symetrie
bodove grupy aplikovany na
vybranou krystalovou plochu,
vznikne urcity pocet
ekvivalentnich ploch.

Soubor ekvivalentnich ploch se
oznacuje jako krystalovy tvar.

Krystalovy tvar jako celek je
definovan Milerovym indexem
jedne plochy nalezejici danému
tvaru.

Krystalovée tvary l1ze rozdélit na
obecné, specialni a limitni.
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Obecny krystalovy tvar

Obecny tvar je soubor ekvivalentnich ploch, kdy kazda z nich md
plosnou symetrii 1. Obecny tvar ma index {hkl}. Poly ploch obecného
tvaru maji dva stupné volnosti. MiiZzeme jimi pohybovat ve dvou
smérech, beze zmény na jiny krystalovy tvar. Zména indexti {hkl}
muze dat vzniknout nekoneCnému mnoZstvi obecnych krystalovych
tvaru. Prakticky ale existuji na realnych krystalech jen nékteré z téchto
moznych ploch.

———

hk
~ - T ~ o
/4| N
/ L+
, el )
Stereogram bodové grupy 4. -\ + I /
Vyznaceny jsou polohy obecného Kl l___:_*_ y
tvaru tetragonalni pyramidy {hkl}. s _L t
~ —
hkl

G 118



Specialni krystalovy tvar

Specidlni tvar je soubor ekvivalentnich krystalovych ploch, které maji
svoji symetrii vyssi nez 1. Pokud pol dan¢ plochy lezi na jediném prvku
symetrie ma jeden stupen volnosti, miZzeme s nim pohybovat v jednom
sméru, anizZ bychom zmeénili charakter krystalového tvaru. Pokud pol
plochy lezi na vice prvcich symetrie, nemd Zadny stupen volnosti, je
definovan jednoznacné.

BT oo™ ] T
d hhl
/ \\
/ \
| 4 D
\ /
_\ 7
Sterogram bodové grupy 4mm. hhl -
Vyznaceny jsou polohy specialniho tvaru fae TONE. DR s < A

tetragonalni pyramidy {hhl}.
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Limitni krystalovy tvar

Limitni tvar je zvlastni pripad bud’ specidlniho nebo obecného tvaru.
Ma stejny pocet ploch se stejnou plosnou symetrii, ale plochy jsou
Jjinak usporadany. Na obrazku je stereogram bodove grupy 4, kdy se
poly tetragonalni pyramidy posunou na okraj pasné roviny a vznikne
tak tetragonalni prizma {hkO} jako limitni tvar obecn¢ho tvaru
tetragonalni pyramidy s ploSnou symetrii 1.

Bl hk0
T ~ T
e ~ k9
/ +: N\ // : \_ khoe
/ 4+ Vil I ¥
e ey
w\ F | 4 / + = /
\\ |"+"‘ P kl’_l()\ | /
it Mg g
hk1 hko
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Asymetricka ploSna jednotka

Asymetricka plosna jednotka bodové grupy z pohledu sférické projekce, je
nejmensi cast z povrchu projekcni koule, pomoci které je mozZno operacemi
symetrie dané bodové grupy generovat zbylou plochu projekcni koule.

Ve stereogramu bodové grupy 4/m 2/m 2/m je asymetricka zakladni ploSna
jednotka omezena rovinami m.., .m. a ..m. Pokud pol plochy lezi v asymetricke
zékladni ploSné bunice, vznikne operacemi symetrie ditetragonalni dipyramida

{hkl}. Tento tvar ma dva stupné volnosti a ploSnou symetrii 1 — je to obecny
tvar.

a) Ditetr@gonal Asymmetric
dipyramid {hkl} face unit
1
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Asymetricka ploSna jednotka

Rozmér asymetrickeé zakladni bunky je prosty pomér plochy kruhu ve
stereograficke projekci k poctu ploch obecneho tvaru:

f =1

asym.face unit surface area of the sphere

/ pocet ploch

V pripadé vyse uvedene bodove grupy je velikost asymetrické ploSné
zékladni jednotky 1/16.

Asymetricka plosna zdkladni jednotka bodové grupy obsahuje vsechny
informace nezbytné k uplnému popisu krystalového tvaru v dané
bodové grupe.
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Asymetricka ploSna jednotka

Pokud se pol obecné plochy
(hkl) bude posunovat na
rovinu zrcadleni m.., bude
se tento pol a s nim
vSechny dalS§i v obecném
tvaru ménit. Uhel mezi
(hkl) a (hk-1) bude postupné
mensi a v rovin¢ zrcadleni
bude nulovy. V tomto bod¢
ob¢ plochy splynou
v jednu plochu {hkO}
— ditetragonalni prizma.

b) Ditetragonal
prism [hk0}
m..
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Asymetricka ploSna jednotka

Poly ploch na roviné zrcadleni .m. umoZni po aplikaci prvkl symetrie vznik
tetragonalni deuterodipyramidy {hOl} a pdl na roviné symetrie ..m tetragonalni
protodipyramid¢ {hhl}. Plochy {hkO}, {hOl} a {hhl} maji polovi¢ni pocet
ploch oproti obecnému tvaru a maji take jen jeden stupen volnosti. Kazdy tvar
zlstane nezménén, pokud jeho poloha zlstane na dané hrané¢ plosné
asymetrické zakladni bunky.

- ~
‘® &\
/ \
\ [\ A /,
| \\ / | AN
\ /
\\ﬁl‘é_// \@\ L/g
c) Tetragonal d) Tetragonal
dipyramid {hOl1} dipyramid {hhl}
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Asymetricka ploSna jednotka

Na stereogramu bodové grupy
4/mmm jsou vyznaceny krystalové
tvary. Silné Cary déli povrch na 16
plosSnych asymetrickych jednotek.
Poly, které lezi na rozich jednotky,
nemaji zadny stupenn volnosti. Poly
lezZici na hranach asymetrickych
jednotek maji jeden stupen volnosti a
reprezentuji 1 ostatni poly, lezici na
téchto  hranach.  Po6ly  uvnitf
asymetrickych jednotek maji dva
stupné¢  volnostt a  reprezentuji
vSechny ostatni poly tohoto typu. Ve
vSech piipadech jsou to ale poly
ditetragonalnich dipyramid.
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Asymetricka ploSna jednotka

Z bodove grupy nejvysSi symetrie dané krystalové soustavy miiZzeme odvodit
subgrupy. Existuje vztah mezi obecnym krystalovym tvarem bodoveé grupy
nejvysSi symetrie a tvary v subgrupach dané krystalové soustavy. To lze
demonstrovat na stereogramu 4/mmm. Pokud ponechame prvky symetrie pro
oddéleni 4mm, zustane nam asymetrickd jednotka dvojnasobné velikosti (chybi
pasna rovina, spoji se ¢ast z jizni a severni polokoule steregraficke projekce). Pol
plochy v obecné poloze (hkl) je danymi operacemi symetrie 4mm zmnoZen do
tvaru ditetragonalni pyramidy {hkl} a pdl (hk-1) patfici stejné asymetricke jednotce
pak dava vzniknout ditetragonalni pyramidé {hk-1}.

Stejnym zpusobem lze odvodit obecné tvary v ostatnich bodovych grupach
tetragonalni soustavy. Asymetricka zakladni bunika v grupach 4 a —4 je Ctytikrat
vetsi nez v 4/mmm.
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Odvozovani krystalovych tvaru

Bodové grupy (odd€leni symetrie), 1ze rozdélit podle urcitych spole¢nych
znakl do sedmi krystalovych soustav. VZdy jedno oddéleni symetrie v dan¢
soustavé vykazuje maximalni moZznou symetrii. Takové oddéleni oznacujeme
jako holoedrické (plnoploché) a krystalovy tvar s maximalnim poctem
krystalovych ploch se oznacuje jako holoedr (plnotvar).

V ostatnich oddé€lenich jednotlivych krystalovych soustav (oddé€leni s niZsi
symetrii) miZzeme krystalove tvary geometricky odvodit od holoedrti
meroedrickou operaci (jde o ¢astecnou redukci krystalovych ploch).

SniZime-li meroedrickou operaci pocet krystalovych ploch holoedru na
polovinu, dostdvame vid¢i tvary oddé€leni s nizsi symetrii, tzv. polotvary ¢ili
hemiedry a ptislusné oddéleni je hemiedrickeé.

Pti snizeni poc¢tu ploch hemiedru na ¢tvrtinu, dostavame Ctvrtitvar, tetartoedr a
oddéleni se oznacuje jako tetartoedricke.
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Odvozovani hemiedrickych tvaru

Hemiedr skalenoedrického typu vznikne z holoedru {hkl}
vynechavanim dvojic ploch stfidavé nad hornimi a dolnimi oktanty
resp. dodekanty. Hemiedr se formuje rozsitenim novych ploch a
protnutim v novych hranach.

+—2 3 4 56 7 8
!i' 2 =] 51‘ 5! &' 71 9

Skalenoedrickd meroedricka operace muiize vest k pozitivnimu
hemiedru, kdy se zachovaji plochy v pozitivnim oktanté, plochy 1, 2
vytinaji kladnou Cast vertikaly. Negativni hemiedr vznikne ze
zachovanych ploch 17,27, které vytinaji negativni Cast vertikaly. Oba
typy hemiedru jsou kongruentni.
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Odvozovani krystalovych tvaru

Hemiedr trapezoedrického typu vznika, kdyz stridaveé
vynechdvame po jedne ploSe v horni a dolni ¢asti
holoedru {hkl}.
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Pokud zachovame v pozitivnim oktanté pravou plochu 2,
ziskame hemiedr pravy, pokud ponechame v novém
tvaru levou plochu 1 (redukujeme plochu 2), ziskame
hemiedr levy. Oba tvary jsou vzajemn¢ enantiomorfni.
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Odvozovani krystalovych tvaru

Hemiedr dipyramidalniho typu odvodime stfidavym
vynechavanim vzdy horniho a dolniho paru ploch
holoedru.

8
8?

+ 2 3 4 & 6 F
e 2 34 5 e

Pt1 dipyramidalni meroedricke operaci obdrzime opét
pravy nebo levy hemiedr podle toho, z kterého oktantu,
resp. dodekantu zacneme s redukci ploch. Oba hemiedry
jsou kongruentni.
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Odvozovani krystalovych tvaru

Tetartoedricky vyvoj krystalového tvaru ziskame uplatnénim
dvou meroedrickych operaci popsanych u hemiedrie.

Prikladem miize byt kombinace skalenoedrické a dipyramidalni
meroedrie. Vysledkem je disfenicka tetartoedrie, kdy vznikaji Ctyti
tetartoedry: pozitivni a negativni pravy a pozitivni a negativni levy.

7 2 3—% N __a;
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Stanoveni bodovych grup

Pro zatazeni krystalu do

| Crystal ' | | Characteristic
bodové grupy neni vzdy | sysem ! Point groups* symmetry elements
nutné znat vechny prvky | ame | gatmie 44
symetrie. Potfebné informace "6 ;m_%; -
ziskame pti zodpovézeni | Hexagona i g&;f_;m? (%22‘ ¢ &
vhodné volenych otazek. | ; :m Zﬂ;z‘
Prakticky je nejlépe zacit od | Tetragonal Do, 4m, 422, i o8 3 i
rotacnich os. Ty jsou vzdy ziind oo 1
pOléI‘l’li tzn., 7e maji ruzné Trigonal 3m§ 322m3 3 : {remembcr_tfgl m normal

[ to 3 gives 6 = hexagonal

vlastnosti na paralelni a ; —y
. 7 v v o i 2/m2/m?2/ and/or m _
antiparalelni strané. N&které Orthorhombie Tom2 222 in three orthogonal directions

prvky symetrie mohou tuto | e 2/m _ 2and/or m
. ) ] | Monoclinic m, 2 in one direction
polaritu zcela eliminovat: | .
. g 1 1 /
stfed symetrie (-1), mLn a e 1 tortont

21n.
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Stanoveni bodovych grup

Dulezitymi otazkami pii ur€ovani bodoveé grupy jsou nasledujici:

1.
2.

Je pfitomna rota¢ni osa vyssi nez dvojcetna (3,4,6)?
Je tato osa polarni? nebo

Je pritomen stfed symetrie? (krystaly se sttedem symetrie maji
soubory ekvivalentnich paralelnich ploch na opa¢nych stranach

krystalu)
Je pfitomna rovina symetrie a v jakém je vztahu k vySe zjiSténym
rotacnim osam?
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Priklad urCeni bodove grupy

Krystal hof¢iku obsahuje jednu SestiCetnou rotacni osu, takze musi pattit do
hexagonalni soustavy. Snadno lze nalézt stted symetrie, coZz omezuje vybér
bodovych grup na 6/m nebo 6/mmm. Ty pak mohou byt rozliSeny na zaklad¢
rovin zrcadleni paralelnich s SestiCetnou osou. JelikoZ jsou ptfitomny, vysledna
bodova grupa je 6/mmm.

6/mmm — D, Mg
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Stanoveni bodovych grup

UrCeni symetrie krystalu nemusi byt vzdy jednoznaéné. Prikladem
miuiZze byt hexaedr, ktery se jako tvar vyskytuje ve vSech péti kubickych
bodovych grupach. Uréime-li prvky symetrie hexaedru, povede to
vzdy k bodove grupé nejvyssi symetrie m-3m. Pyrit (bodova grupa
m-3) ma krystaly velmi casto omezené hexaedrem, ale plochy
hexaedru jsou velmi Casto ryhované, coZ znaci niZS$i symetrii dané
bodove grupy.

Jin¢ dvojznacné pripady jsou naptiklad leptove obrazce, které indikuji
skuteCnou symetrii krystalove plochy. Obrazce jsou zpravidla spojeny
s plochami s vysokymi Millerovymi indexy a jsou patrn€¢ az po
plsobeni rozpoustédla na tyto plochy.
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b)

Bodove grupy a opticka aktivita krystalu

Opticka aktivita je schopnost nékterych krystali a molekul stacet
rovinu polarizovan¢ho svétla. Je to mozné pouze v bodovych
grupach, které jsou enentiomorfni. MuZeme rozliSit dvé tridy
optickée aktivity:

opticka aktivita jakozto vlastnost krystalu. Krystal je opticky aktivni
a jeho aktivita se ztraci, pokud je roztaven nebo rozpustén.
Piikladem muze byt nizSi kiemen nebo NaClO,. Ve dvou
enantiomorfnich formach neni jen morfologicky tvar, ale 1 cela
struktura.

opticka aktivita jako vlastnost molekul. Nékteré molekuly jsou
enentiomorfni a jsou opticky aktivni ve formé roztoku 1 krystalu.
Prikladem je kyselina D - a LL — tartarova.

Optickd aktivita neni omezena pouze na 11 enantiomorfnich
oddéleni, ale je zndma i1 z grup m, mm?2, -4 nebo —42m.
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Bodove grupy a piezoelektricke vlastnosti

V nékterych krystalech, jsou-li podrobeny tlaku nebo tahu, vznika
v urCitych smérech elektricky naboj. Jev 1ze demonstrovat na destiCce
kfemene (bodova grupa 32), sefiznuté kolmo k polarni ose. Smér
plsobeni tlaku nebo tahu musi byt podé¢l polarni osy. Polarni osa ma
na sve paralelni a antiparalelni stran¢ rozdilné fyzikalni vlastnosti a
proto se budou na opacnych stranach desticky hromadit opacné¢ naboje.
Pf1i zméné tlaku za tah nebo obracené¢ se bude meénit polarita
elektrického pole.

Piezoelektrické vlastnosti se projevi jen u latek z bodovych grup
s polarni osou a bez stiedu symetrie. Vlastnost ma reverzibilni
charakter — pokud aplikujeme na krystal elektrickeé pole, dojde k jeho
kompresi nebo expanzi.
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Rovinn¢ grupy

Rovinnd grupa je mnoZina prvkli symetrie, jejichz operace jsou
omezeny na transformace v roving x, y. Na rozdil od bodovych grup
mnozina obsahuje zrcadloveé pfimky m a skluzové piimky g s velikosti
skluzu 1/2 periody identity. Skluzové piimky mohou byt osove (a, b) a
neosove (g, ). Jedna se tedy o nasledujici prvky symetrie:

]‘929 39 49 69 m)g

Tyto prvky symetrie a jejich mozné kombinace tvori 17
krystalografickych rovinnych grup.
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Rovinn¢ grupy

Symboly rovinnych grup jsou nejvysSe Ctyf¢lenné a obsahuji symboly
prvku symetrie. Poradi je nasledujici:

Prvni ¢len - udava typ rovinné bunky (p = primitivni, ¢ = centrovana)
Druhy clen - vertikalni prvek symetrie

Treti a ctvrty clen - v kosouhlé a pravouhlé bunce je tretim prvek
symetrie L x, Ctvrtym pak prvek Ly. Ve Ctvercové a hexagonalni bunce
jsou na tfetim a Ctvrtém misté prvky symetrie lezici v osnich a

meziosnich smérech.
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Typ bunky | Grupa | Prvky symetrie
Kosouhla pl 1
Pravouhla p2 1,2

pm 1,m

pg 1,b

cm 1,m,b

p2mm | 1,2,m

p2mg 1,2,m,a

p299g 1,2,a,b

c2mm | 1,2, m,a,b
Ctvercova p4 1,2,4

pdmm | 1,2,4,m, gup

p4dgm 1,2,4, m,a,b,g.p
Hexagonalni | p3 1,3

p3ml 1,3,m,b, gup

p31lm | 1,3,m,a,gqp

p6 1,2,3,6

péMmMmMm

11 23 3? 6? ma a‘a ba gab
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Prostorove grupy

Prostorovd grupa je mnozina prvkii symetrie, jejichz operace jsou
realizovany v trojrozmerném prostoru. Jednd se o kombinaci vSech
moznych transformaci krystalove struktury, takZze prostorova grupa
charakterizuje soumeérnost struktury krystalu asi tak, jako bodova
grupa charakterizuje soumeérnost vné¢jsiho tvaru.

Prvky symetrie prostorove grupy maji v prostoru zakladni bunky
urcitou polohu a orientaci. Jejich celkovy pocet 230 zahrnuje vSechny
kombinace translanich 1 beztransla¢nich prvki symetrie, které jsou
pripustné ve 14 Bravaisovych miizkach.

Ke kazdé bodove grupé nalezi nékolik prostorovych grup. Prostoroveé
grupy odvozené od urcité bodoveé grupy jsou s touto bodovou grupou
izogondlni, tedy zachovavaji thloveé vztahy mezi operacemi symetrie
vychozi bodove grupy.
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Prostorove grupy

Prostorové grupy jsou podobné jako bodové oznacovany bud’ symboly
Schoenfliesovymi nebo Hermannovymi - Mauguinovymi. Podle
Schoenfliesova zna¢eni se symbol prostorové grupy sklada ze symbolu bodové
grupy, z niz byla prostorova odvozena a z pofadového indexu. Napt. O% znaci
devatou grupu krystalografickeho oddé€leni O,

V mezinarodnim znaceni se pouZzivaji ¢tyfi znaky. Prvni je pismeno,
oznacujici typ miize (P, A, B, C, F, I, R), a za nim nasleduje trojice symbolu
oznacujicich prvky symetrie, které byly kombinovany s translacemi miiZe pii
vytvareni prostoroveé grupy.

Ptikladem miZe byt bodova grupa C, k niz nalezi prostorové grupy C!,, C2,,
C3,. Zvolime-li orientaci dvojcetné osy ve sméru hrany b, ma Giplny symbol
grupy Cl, tvar P121; jestlize bude osa 2 orientovana podél hrany ¢, potom C!,
= P112. Analogicky k tomu bude C?, bud’ P12,1 nebo P112, a C3, bud’ C121
(centrovani stén v roviné xy) nebo B112 (centrovani stén v roviné xz).
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Vlastnosti prostorovych grup

Studium jednotlivych prostorovych grup neni nezbytné, ale je dobre védét, jak
se jednotlivé grupy navzajem lisi.

Na obrazku jsou prvky symetrie bodové grupy Pmm2. Aplikaci vSech operaci
symetriec na bod x,y,z vzniknou body x,-y,z; -X,y,Zz a -X,-y,Z a rovnéZz
ekvivalentni body jako x,1-y,z; 1-x,y,z a 1-x,1-y,z.

Pocet ekvivalentnich bodu v zdkladni burnice se oznacuje jako jeji multiplicita.

Vychozi bod X,y,z ma multiplicitu 4. Tato pozice nema ve své poloze zadna
omezeni — ma tf1 stupné volnosti a je oznaCovana jako pozice obecna.

Obecna pozice je asymetrickda, coZ na obrazku indikuje ¢arka na kruhu.

xyzb dzyz

0,
-
-

XY,zQ Qxx2 X,]-5z

b d]-x, Yz

P, 9 P 9

|
a
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Vlastnosti prostorovych grup

Pokud posuneme bod z obecné polohy X,y,z na rovinu symetrie v %2,y,z,
dostane se bod 1-x,y,z pfimo na tuto rovinu — dva body splynou diky
této rovin€ v jediny bod '2,y,z. Zaroven body x,1-y,z a 1-x,1-y,z
splynou v jediny bod '2,1-y,z. Z puvodné Ctyfetné obecné pozice
ziskame dvojcetnou speciadlni pozici.

Tato Castecné specialni pozice ma stupen volnosti 2. Pokud bod zustane
na rovin¢ symetrie, je jeho multiplicita stala. Jiné specialni pozice
vzniknou z rovin symetrie v x,0,z; X,'2,z a 0,y,Zz.

3, _"/7_/
Lizb F4E- 22h 1 d
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Vlastnosti prostorovych grup

Pokud se bod '2,y,z posune na dvojcetnou osu 2,%,z, pak dva body 2,y,z a
7,1-y,z splynou do bodu Y,%2,z. Této specialni pozici ziistane pouze jeden
stupen volnosti. Bodova symetrie pozice vzroste na mm2 a multiplicita klesne
na 1. Podobn¢ pozice jsou 0,0,z; 2,0,z a 0,'2,z. Nékteré bodové grupy maji
specidlni polohy bez jedin¢ho stupné volnosti, prikladem mize byt stied
inverze.

] 1
215.Z

T
——
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Vlastnosti prostorovych grup

Jinym piikladem mize byt bodova grupa Pna2,. Symbol grupy ukazuje, ze
zakladni bunka je rombickd se skluzovou rovinou n kolmou k ose a a
skluzovou slozkou 1/2(b+c¢), skluzovou rovinou a kolmou k ose b a Sroubovou
osou 2, paralelni s osou c. Obecna pozice x,y,z je Ctyfcetna. Pokud posuneme
bod na a skluzovou rovinu v x,%,z, multiplicita se nezméni. Nevznikne
specialni pozice, jelikoZ skluzova rovina a Sroubova osa nezmeéni multiplicitu
bodu. Prostorova grupa Pna2, nema specialni pozice.

e ~b
@ @ I
9 I . S
| 1
I @ C'E_
N
‘® '
._._._I._.Qi ........ ..
I i
I @ @
| ’ l
@ X,Y,Z @ I+xi-y.z @ I—X3+vi+z @ 1—-x1-yi+z
a
© xiz @ $+xiz @ i-x3i+z @ 1-x3i+z
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l

. . Coordinates
s Degrees Multi- Site .
Position L. of equivalent
of freedom plicity symmetry points
| X,¥,Z
general I q 3 4 1 ’1(’ lx_ i’ T ,
| T Ay Yy LT
| 1-x,1-y,1-2
I X, 4z
| Q 2 2 m 1 —zx, %, 1-z
special I d 1 2 5 %a Y, %
! %s 1- Y, %
f
Bl o 1 2m | L1
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Asymetricka jednotka prostorove grupy

Asymetricka jednotka (zakladni bunka) prostorové grupy je nejmensi cast
zdkladni bunky, ze které muze byt cela mrizka vyplnena aplikaci vSech
dostupnych operaci symetrie.

Jeji objem je definovan: objem zakl. bunky / multiplicita obecné pozice
Z4dné dva body uvnitf ni nejsou spojeny zadnou operaci symetrie.

Asymetricka jednotka obsahuje vSechny informace nezbytné k uplnému popisu
krystalove struktury.

Asymetricka jednotka prostoroveé grupy P2/m ma objem limitovany 0<x<'%;
0<y<'; 0<z<I. Jeji objem je 4 zékladni bunky, takze multiplicita obecné
pozice musi byt 4.
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Obecny tvar ver. obecna pozice

Existuje jednoduchy vztah mezi poctem ploch obecného krystalového
tvaru bodove grupy a multiplicitou obecné pozice prostoroveé grupy
v této bodove grupé€. V prostorové grupé s P-miizkou je multiplicita
obecné pozice rovna poctu ploch obecného tvaru bodové grupy.
V prostorovych grupach s C-, A- a I-mfiZkou je multiplicita obecné
pozice dvakrat vétsi neZ pocet ploch obecného tvaru a u F-mitiZzky
Ctytikrat vyssi.

Pokud bodova grupa obsahuje stfed symetrie, vSechny odpovidajici
prostorove grupy budou centrosymetrickeé.
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Ekvivalentni polohy

Umistime-li vychozi bod do obecné polohy, bude operacemi prostorove
grupy opakovan tolikrat, kolik operaci tato prostorova grupa obsahuje.
Umistime-li vSak bod do specialni polohy, bude pocet symetricky
sdruZzenych (ekvivalentnich) poloh mensi, nebot’ se nékteré ztotozni. Pocet
ekvivalentnich poloh dané¢ skupiny symetricky sdruzenych poloh se nazyva
obor. V krystalove struktufe je pocet atomii v bunce urCen pravé timto
oborem skupiny ekvivalentnich bodu. Pro oznaceni skupiny ekvivalentnich
poloh se udava:

Obor skupiny, tj. pocet vzajemné ekvivalentnich poloh.

Wyckoffiiv symbol skupiny ekvivalentnich poloh. Toto znaCeni zacina
pismenem a u nejspecialnéjsi polohy (s neymensSim oborem) a postupuje
podle abecedy az k obecné poloze.

Bodova symetrie vychozi (i ekvivalentni) polohy

Souradnice ekvivalentnich poloh vzhledem ke krystalografickym osam
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Ekvivalentni polohy

Obor Wyckoffovo Symetrie Souradnice bodii ekvivalentnich poloh
znacent umistént
8 ] 1 X,¥,Z; -X,Y,-Z; -X,~Y,-Z; X,-Y,Z
4 1 m x,0,z; -x,0,-z
4 h 2 0,y,1/2; 0,-y,1/2
4 g 2 0,y,0; 0,-y,0
4 f -1 1/4,1/4,1/2; 3/4,1/4,1/2
4 e -1 1/4,1/4,0; 3/4,1/4,0
2 d 2/m 0,1/2,1/2
2 2/m 0,0,1/2
2 b 2/m 0,1/2,0
2 a 2/m 0,0,0

Tabulka ekvivalentnich poloh prostorové grupy C12/ml.

Wyckoffuv symbol slouzi predevsim k rozliSeni poloh se stejnym oborem a
stejnou symetrii. Polohy oznacen¢ zlomky jsou pevné fixovany symetrii
krystalu, zatimco soufadnice X, y, z se mohou v jednotlivych krystalech lisit.
JelikoZ urcuji polohy atomt, oznacuji se jako atomovée parametry.
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Mezinarodni krystalograficke tabulky

Je v nich souhrn dilezZitych vlastnosti 230 bodovych grup. Informace jsou
usporadany nasledovné:

Kratky symbol grupy, Schoenfliesiiv symbol, bodova grupa, krystalovy
systém, Cislo prostorové grupy, plny symbol prostorové grupy.

Projekce prvkili symetrie dané grupy na x,y,0, po¢atek v levém hornim rohu.

Projekce obecnych pozic na x,y,0 s osovym systemem jako v predchozim
ptipad€. Prazdny krouzek oznacuje bod, svisle preskrtnuty krouzek
oznacuje bod nad jinym bodem a svisle preSkrtnuty s c¢arkou uvniti znaci
bod odvozeny operaci symetrie. Souradnice z je vyznacena.

@ P 42/m nm «l:: 4/mmm Tetragonal
No. 136 P42/m 2,/n 2/m
' i = S
e W ) ®
: @ 1 -©
° 5 |8
aCL
#@i-,
) % S
® e
-+ -@-
2 e 8 @ 152
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Mezinarodni krystalograficke tabulky

4. Informace o vybéru
pocatku
5. Omezeni asymetrické

jednotky v zakladni bunice

6. Operace symetrie dané
prostoroveé grupy

7. Obecné¢ a spacialni pozice:

sl.1. multiplicita pozice

sl.2. Wyckoffiiv symbol odpovidajici
pozici

sl.3. bodové symetrie pozice v poradi
c,<ar, <110»

sl.4. souradnice ekvivalentnich bodu
pozice

C))
(%
(6)

0]

Origin at centre (mmm) at 2/m 12/m

Asymmetric unit

Symmetry operations
(1)1
(5) 2(0,4,0) i,y,4
9 1 0,00

(13) n(4,0,) x,i,z

Positions

Multiplicity,
Wyckoff lemer,
Site symmelry

0<x<4;

0<y<i; 0<z<4; x<y
(22 0,0,z (3) 4*(0,0,1) 0,4,z (4) 40,0, 4.0,z
(6) 2(4,0,0) x.i.% (M2 xx0 (8) 2 x.£,0
(10) m x,y,0 (11) 4+ 4,0,z; 4,0,4 (12) & 0,4z, 0,4,4
(14) n(0,4,4) i.y,2 (15 m x.%.z (16) m x,x,z

Coordinates

16 k 1 (Dxyz ) 2,7,z (3) FHix+iz+d  (4) y+i,E+4,2+4
(5) g+d,y+8 244 (6) x+h,7+4. 2+ (7) y.x,2 (8) y.2.1
9 £.5.7 10) x,y,7 (1) y+4,2+4, 2+ (12) F+ix+4,2+4
(13) x+4,7+4,2+4 (14) T+i,y+4,z+4 (15) 7.8.2 (16) y.x.z
8 m X, X,z £.5.z Erix+dz+t x+d f+dz+d
Trdx+b 244 x+b 341+ xx2 S8 X
8 i m x.y.0 £7.0 FHix+id y+i R+
F+hy+it x+b§+44 yox0 y.2,0
8 h 2 0,4,z 0,4,z+% 1,0,2+¢ 4,02
0.4,z 0,4,7+4% 4,0,z+4 4,0,z
4 g m.2m x50 £x0 x+bx+dt F+iE+44
4 f m.2m xx0 ££0 f+ix+id  x+dx+bd
4 e 2.mm 00,z 44z+8 HLE2+4 0 0,02
4 d 4 0,4, 043% 404 10,4
4 ¢ 2/m 0,40 0,4,¢ 0,4 4,00
2 b m.mm 00,4 44,0
2 a m.mm 000 444
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Reciproka mrizka

Abstraktni trojrozmérnd konstrukce reciproké miizky se zavadi pro
zjednoduseni interpretace nékterych difrakcnich experimentt. Jeji konstrukce
je nasledujici: ze zvolen¢ho pocatku vedeme normaly ke kazdé osnové rovin
(hkl) a na kazdé z nich naneseme vzdalenost 1/d,,,. Ziskané¢ body vytvori
reciprokou miizku, jejiz uzly odpovidaji rovinam piimé mftizky. Kazdy bod
reciproké mrize reprezentuje vlastnosti osnov rovin, tj. orientaci a mezirovinné
vzdalenosti. Veliciny reciproké mrizky oznaCujeme hvézdickou: vektory
zakladni bunky a*, b*, ¢*; mfizkové parametry a*, b*, ¢*, a*, B*, y*.
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Skalarni soucin vektoru

Skalarnim soucinem vektoru a (a,, a,, a;) a b (b, b,, b;)
nazyvame Cislo a,b,+a,b,ta;b;. Je-li a, b nenulove a ¢ je
jejich thel, pak pro skalarni soucin plati: a-b = |a| |b| cos ©.
Nenulové vektory a, b jsou k sobé kolme pravé tehdy,
kdyz a-b = 0. Jsou-l1 a, 3, y smérov¢ uhly vektoru a (a, a,
a,), pak pro smeérove kosiny plati tyto vztahy:
cosa=a,/|al; cosp=a,/|a|; cosy=a,/|a

cos? o, + cos? 3+ cos?y=1
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Vektorovy soucin

Vektorovym soucinem (oznaceni a x b) vektort a (a,, a,, a;) a b (b}, b,, b;)
nazyvame vektor

W= |a, a, a; a,
b, by | b; b,

a; 4
b, b,

Vektorovy sou¢in w = a x b ma tyto vlastnosti:

je kolmy k obéma danym vektoriim (wa = wb = 0)

jeho délka je Ciseln€ rovna obsahu rovnobéznika uréencho vektory a, b:
Wl = [al-[b|-sin @

SmiSenym soucinem tii vektort a, b, ¢ se nazyva cCislo a-(bxc), které zna¢ime
[abc]. Plati:

[abc] = [bca] = [cab] = -[acb] = -[cba] = -[bac]

Absolutni hodnota smiSen¢ho soucinu tfi vektori je rovna objemu
rovnobé&znosténu, jehoz tfi hrany vychazejici z t€hoZz vrcholu jsou urCeny
danymi tfremi vektory.

Podle tzv. Lagrangeovy identity plati: (a x b)-(¢c x d) = (a-c)(b-d) - (b-c)(a-d)
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Vztahy v reciproke mftizce

Na zéakladé definic skalarniho soucinu vektorti a vektorového soucinu vektort
muzeme vyvodit nékteré vztahy pro reciproky prostor. Jelikoz vektor a* je
kolmy k vektorim ¢ a b, vektor b* kolmy k vektoriim a a ¢ (atd.) plati:
ab"=ac*=ba"=bc"=ca*=cb"=0

a*=bxc,b"=cxa,c"=axb

Z konstrukce reciproké miizky dale vyplyva, Ze velikost reciprokeho vektoru
je dana vztahy:

*) % . * . * __
a’|=a"=1/d,,; b =1/d,,; ¢ =1/d,.
Pro skalarni souCin stejného vektoru reciproké a piimé miizky plati vztah :

a*a=a"a cos y, kde v je uhel mezi vektory a* a a. Lze odvodit , Ze plati:
aa”=bb"=cc" =1
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Vztahy v reciproke mftizce

Protoze vektor a” je kolmy k vektorim b, ¢ plati, ze a* = b x ¢. Po dosazeni do
podminky aa® = 1 dostaneme vyraz vyplyvajici i z definice pro smiseny soucin
vektorii: V (objem bunky pfimé miizky) = a(b x c).
Chceme-11 vyjadrit reciproky vektor pomoci vektorti ptimeé mftizky, vyjdeme
z toho, Ze objem primitivni bunky lze vyjadfit také jako V = |b x ¢|-d,,,. Po
dosazeni za d,,, mliZeme psat: a*=|b x ¢|/V=b x ¢/ a(b x ¢).
Analogicky b*=c¢xa/b(cxa); ¢ =axb/c(axbh).
Pro velikost zakladnich reciprokych vektoru tedy plati:

a"=bcsina/V

b*=casinf3/V

c'=absiny/V
Toto vyjadieni je obecne¢ - plati tedy 1 pro triklinickou symetrii.
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Defekty krystalovych struktur

V 1 cm? krystalu mizeme najit fadové 1023 atomtll. Atomy obsazuji pravidelné
pozice a mohou byt usporadany podle 230 prostorovych grup. Ekvivalentni
pozice budou obsazovany atomy stejného typu. Tato modelova situace je
dosaZena pouze v idedlnim krystalu.

Ve struktute realn¢ho krystalu najdeme fadu poruch a nepravidelnosti
nejriznéjsiho typu. VSechny takove odchylky od idealniho stavu miizeme
oznadit jako krystalové defekty. Rada vlastnosti typickych pro krystaly se
prave od téchto defektii odviji — luminiscence, odlu¢nost a dalsi.

Defekty v krystalech miizeme obecné rozd¢lit na:
v bodové
v’ linearni

v rovinné
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Bodove defekty krystalu

Substitucni defekt. V realném krystalu se na né€kterych pozicich objevuji
,,C1z1*“ atomy, jejichz rozmér je odliSny od atomu piivodniho. Kromé toho
mohou substituujici atomy vytvaret jiny typ vazby nebo byt v jiné valenci.
V nékterych ptipadech se specialni typ ,,necistot* v krystalech ptimo
vyZzaduje, napft. v nékterych polovodicich.

Pevne roztoky. Statisticka distribuce atomti v pevnych roztocich je rovnéz
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Bodove defekty krystalu

Schottkyho a Frenkeliiv defekt. Kazdy krystal obsahuje vakance, coz jsou
mista, kde chybi oCekavany atom. Pokud se chybé&jici atom pohybuje smérem
k okraji krystalu, oznaCujeme jev jako Schottkyho defekt, pokud ma tendenci
se posunout do prostoru mezi atomy (intersticialni pozice), vysledek se
oznacuje jako Frenkeliiv defekt.

Ob¢ poruchy mohou vyznamné ovlivnit fadu vlastnosti krystalu. Jedna se
predevsSim o difuzi, pti vysSich teplotach pak mohou nékteré iontove krystaly
vykazovat elektrickou vodivost.
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Rovinne¢ defekty

Sviraji-li dvé krystalové domény svymi hranicnimi plochami velmi maly thel
vznika rovinna dislokace.

Jiny typ dislokace vznika pti kladu vrstev. MiZze dochézet k riznym
nepravidelnostem a projevuje se to predevsim u vrstevnatych struktur a
struktur typu ccp a hep.

Pt1 ristu krystalu nebo pfi mechanickém tlaku miize dojit ke vzniku
dvojc€ateéni, hranice mezi obéma krystaly je rovinnym defektem.
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