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Sadrzaj

* elementi simetrije kristalnih poliedara
* kristalna struktura

* Bravaisove resetke

* prostorne grupe



Simetrija

* mnoge stvari i pojave u
prirodi pokazuju
simetricnost

* vrlo Cesto se doima kako
dijelovi biljaka i zivotinja
kao da se medusobno
ogledaju u zrcalu
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* to je sludaj i s kristalima, a | L
posljedica je pravilne ~
unutarnje grade
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*Slika preuzeta od Dexter Perkins pod licencom
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Simetrija kristala

elementi simetrije
plohe + bridovi + vrhovi = KRISTALI

e elementi simetrije = tocka, linija ili ravnina koja ostaje
nepromijenjena nakon operacije simetrije

e operacije simetrije — operacije ponavljanja



OPERACHE  ELEMENTI SIMETRIJE

1. Preslikavanje preko centra simetrije
—» centar simetrije (c, i, 1)
2. Preslikavanje preko ravnine simetrije
— ravnina simetrije (P, m)
3. Rotacija
— osi simetrije (L2, L3, L4, L®
2,3,4,6)



Preslikavanje preko centra simetrije
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Preslikavanje preko ravnine simetrije
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Rotaclja

Naziv osi | Kut rotacije Oznaka Simbol
Digira 180° L2, 2
Trigira 120° 13, 3
Tetragira 90° L4, 4
Heksagira 60° L%, 6




Osi simetrije

L! L2 L3
360° 180° 120°
2 3 2
1 1 1




Osi simetrije




Slozeni elementi simetrije

1. os simetrije + centar simetrije
— ROTOINVERZNA OS

2. o0s simetrije + ravnina simetrije
— ROTOREFLEKSNA OS



Slozeni elementi simetrije - oznacavanje

Rotoinverzne osi | Rotorefleksne osi
1+i 1 1+m 1
2 + ] 2 2+m 2
3+ 3 3+m 3
4+ | 4 4 +m 4
6+i 6 6+m 6




Primjeri slozenih osi

1+1=1
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1+m:1




Primjeri slozenih osi
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Kristalna struktura

e za definiranje kristalne strukture nekog materijala potrebno je
poznavati dimenzije jedinicne cCelije i sadrzaj te Celije (vrsta i
polozaj atoma)

* u pravilu se cCelija prikazuje u projekciji xyO ravnine
* ishodiste je gornjem lijevom kutu

* polozaj atoma unutar Celije odreden je koordinatama x, y, z koje
su izrazene u dijelovima perioda identicnosti duz kristalografskih
osia, b, c

*0<x,vy,2<1
* 7 = broj formulskih jedinki u jedini¢noj cCeliji
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Broj formulskih jedinki (Z)
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Bravaisove resetke

e jedinicne celije mogu imati razlicite oblike ovisno o
parametrima jedinicne celije tj. o sustavu u kojem je
materijal kristalizirao

* Celije se mogu razlikovati i po centriranosti tj. broju ¢vorova u
jedinicnoj celiji

* Bravais je pokazao da postoji ukupno 14 razlicitih celija koje
predstavljaju jedinih 14 mogucih nacina periodichog
ponavljanja tocaka u prostoru



Bravaisove resetke

* tipovi prostornih resetki prema tipu jedinicne Celije
usporedivi s 32 tockaste grupe (kristalne klase )

— Bravaisove resetke (Bravais, 1811.-1863.)

— postoji 14 nacina na koje je moguce ispuniti prostor
pomocu trodimenzionalne periodiche mreze tocaka

— tipovi resetka su poredani prema kristalnom sustavu



Tipovi jedinicnih cCelija

Primitivna celija )
Oznaka: P (/
4

(Cvorova):

8x1/8=1

Broj identicnih tocaka
/)
©




Tipovi jedinicnih celija

Primitivna cCelija
Oznaka: P

Broj identicnih tocaka
(Cvorova):

8x1/8=1

P (heksagonska)

-~

R (romboedrijska)



Tipovi jedinicnih cCelija

Volumno-
centrirana cCelija

Oznaka: |

Broj identicnih tocaka
(Cvorova):

1+ 8 x1/8=2
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Tipovi jedinicnih cCelija
PloSno-centrirana

D — O
Celija po paru | e /
ploha D 4

Oznaka: A, B, C

Broj identicnih tocaka
(Cvorova):

2x1/2+8x1/8=2




Tipovi jedinicnih cCelija

PlosSno- centrirana
Celija
Oznaka: F

Broj identicnih tocaka O
(Cvorova): o

6x1/2+8x1/8=4




Bravaisove resetke - nastavak
Tip reSetke | Broj cvorova u celiji Koordinate ¢vorova
P 1 0,0,0
A 2 0,0,0;0,1/2,1/2
B 2 0,0,0; 1/2,0,1/2
C 2 0,0,0; 1/2,1/2,0
I 2 0,0,0; 1/2,1/2,1/2
F 4 0,0,0;0,1/2,1/2;1/2,0,1/2;
1/2,1/2,0
R 1 0,0,0
ili
3 0,0,0; 2/3,1/3,1/3; 1/3,2/3,2/3




Sustav

Triklinski

Monoklinski

Rompski

Tefragonski

Trigonski

Heksagonski

Kubi¢ni

Loy

Lo~



Simetrija na razini strukture

e atomi u kristalnim strukturama su pravilno tj. simetricno
rasporedeni (postoje elementi simetrije)

e Simetrija u strukturi:
- osnovni elementi simetrije
- elementi simetrije fine strukture

1. Osnovni elementi simetrije: ravnina simetrije (m), osi simetrije
(obicne (2,3,4,6), rotoineverzne i rotorefleksne), centar simetrije

2. Elementi simetrije fine strukture
- ravnine s klizanjem (klizne ravnine)
- vijcane (helikoidalne) osi



Elementi simetrije fine strukture

1. Ravnine s klizanjem = preslikavanje preko ravnine simetrije
(zrcaljenje) + translacija paralelno s ravhinom simetrije

2. Vij¢ane osi = rotacija za odredeni kut + translacija
paralelno s osi simetrije



Prikaz elemenata simetrije u
strukturi

* elementi su prikazani svojim simbolima

e promatra se djelovanje elemenata na pojedini strukturni
motiv (Cvor, atom), kojeg preslikavamo iz njegovog pocetnog
polozaja

* svaki atom ima svoje relativne koordinate x, y i z koje imaju
vrijednost izmedu 0 i 1 perioda identicnostia,, b, i c,

- buduci da je prikaz dvodimenzionalan, promjene koordinata
x i y tijekom operacija simetrije uoCavamo na samom
prikazu, dok koordinatu z pisemo pored atoma



Ravnine simetrije

1. Obic¢na ravnina simetrije

Vertikalna m Horizontalna

Z Z o1
@@ / -Z /

O z




2. Ravnine s klizanjem: a, b, ¢, nid ravnina s
klizanjem (klizna ravnina)

* njihova simetrijska operacija sastoji se od zrcaljenja i odredenog pomaka
duz nekog smjera paralelnog s ravninom simetrije (pomak ovisi o vrsti
klizne ravnine)

a ravnina s klizanjem

Vertikalna | Horizontalna




b ravnina s klizanjem

c ravnina s klizanjem

V

Z O @ z+1/2




n ravnina s klizanjem (dijagonalna)

0 1-z
72 (agtCo)

z+1/2

Mogucnosti dijagonalnih ravnina s klizanjem:
Y2 (ag+b,)
Y2 (ag+c,)
Y% (by+c,)

Y% (ag+bytcy)



d dijamantna ravnina s klizanjem (tetragonski i kubicni sustav)

Mogucnosti dijagonalnih ravnina s klizanjem:
% (ag+b,)
% (ay+C)
% (by+c,)

Y (ay+bgyt+c,)



Graficki simbol

) Okomita Paralelna ) .
_ Ravnina na ravhinu s ravninom Tip translacije
Simbol simetrije projekciju projekcije
Ravnina A nema
& simetrije L‘ 120\
£ = : a2 duz [100] ili
Ravnina  ~— ! bi2 duz [010]
simetrije s
C kllzanjem ...................... nema cm dUE OSi c
? Dijagonalna a2+ bi2; aj2 + ci2;
ravnina s e = ; | bi2 + ¢i2; ai2 + bi2 + ci2
klizanjem {tetragonski i kubicni sustav)
4 Dijamantna e g Gy ald+ bi4; al4 + ci4;
ravninas ; ‘ bi4 + ci4; aid + bi4 + ci4
klizanjem R {tetragonski i kubi¢ni sustav)




VijCane osi

* njihova simetrijska operacija sastoji se od zakreta za neki
odredeni kut i od pomaka duz osi (translacije) za odredeni
dio periode identicnosti

* koliki je zakret odnosno pomak ovisi o vrsti osi

 u strukturama te osi mogu i¢i jedino duz smjerova paralelnih
s onima duz kojih na kristalima idu obicne osi simetrije



VijCane 0si

oL T VijCane osi

180° U | 12 |2 \&
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Prostorne grupe

* kompletan skup simetrijskih operacija u kristalnoj resetki ili
grupa simetrijskih operacija ukljuCujuci i translacije u resetki
naziva se PROSTORNOM GRUPOM

— nacin na koji motiv (npr. atom) moze biti rasporeden u
prostoru u homogenoj mrezi

* 14 Bravaisovih resetki + 32 toCkaste grupe
= 230 prostornih grupa

 predstavljaju 230 mogucih nacCina na koji se neki motiv moze
periodicno ponoviti u prostoru



Obiljezja prostornih grupa

e Zasnovane na 14 Bravaisovih resetki
* [zogonalne s 32 tockaste grupe (kristalna razreda)

Oznacavanje prostornih grupa:
1. Simbol za tip Bravaisove resetke
+

2. Oznaka za tockina grupu (tj. kristalni razred/klasu)



Oznacavanje prostornih grupa

Npr. P2/m 2/m 2/m
P4/m 2/m 2/m
F4/m 3—2/m

Skraceno: Pmmm
P4/mmm
Fm3m



|zvod prostornih grupa — monoklinski sustav

* mozemo kombinirati dvije Bravaisove resetke (P i C) s tri
tockine grupe (2/m, 2, m), a obicne elemente simetrije

mozemo zamijeniti s onima koji uk

* elementi simetrije ponavljaju se u
periode

juCuju translaciju

oravilu nakon svakih pola
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Prikaz prostornih grupa

* Orijentacija kao i kristalografske osi

* Prikaz je dvodimenzionalan

* Ishodiste je u gornjem lijevom kutu

* Motivi (atomi) su prikazani kruzi¢ima, te imaju koordinate x, y i z
* Elementi simetrije su naznaceni odgovarajucim simbolima
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Broj toCaka u celiji

Broj tocaka u celiji ovisi o:
1. Vrstiibroju elemenata simetrije u prostornoj grupi

2. Pocetnom polozaju atoma u odnosu na elemente
simetrije

Broj ekvivalentnih tocaka u jedini¢noj Celiji naziva se
MULTIPLICITET

EKVIVALENTNE TOCKE — sve tocke u Celiji povezane prisutnim
elementima simetrije



Polozaj atoma u cCeliji

» OPCI POLOZAJ — tocka se nalazi mimo elemenata simetrije
 SPECIJALNI POLOZAJ — to¢ka se nalazi na nekoj od osi
simetrije ili ravnini simetrije
* multiplicitet za op¢éi polozaj = broj ploha opée forme u
odgovarajucoj klasi x broj cvorova u Bravaisovoj resetki
Cmca—> 2x8=16

Ako se tocka nalazi na centru simetrije, obicnoj osi ili ravnini
simetrije, smanjuje mu se multiplicitet.



PRIMIJER

0,1020,3
X Yy Z
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