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Seminar: Symmetrie und Kristallographie
1. Allgemeines, Einfihrung und Isometrien

Dr. Christian Kleeberg



Allgemeines

= PD Dr. Christian Kleeberg
Raum 149
E-Mail: ch.kleeberg@tu-bs.de
Tel: 0531 — 391 5312
https://www.tu-braunschweig.de/iaac/personal/kleeberg/lehre/symkrist

= Termin:
Freitag, 15:00 — 16:30 Uhr, HR 30.1
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» Gruppentheorie und Molekilsymmetrie » Kristallstrukturbestimmung
|.-P. Lorenz, Attempto Verlag, 1992 W. Massa, 8. Aufl., Springer, 2015
» Symmetriebeziehungen zwischen verwandten » Physikalische Chemie
Kristallstrukturen P. Atkins, 5. Aufl., Wiley-VCH, 2010

U. Mdller, 1. Aufl., Vieweg + Teubner Verlag, 2012
» Physikalische Chemie

= Anorganische Strukturchemie W. J. Moore, D. O. Hummel, 4. Aufl.,
U. Mdller, 6. Aufl., Vieweg + Teubner Verlag, 2008 de Gruyter, 1973
(2020)
= Mercury - Crystal Structure Visualisation,
» Faszination Kristalle und Symmetrie Exploration and Analysis Made Easy
F. Hoffmann, 1. Aufl., Springer, 2016 https://www.ccdc.cam.ac.uk/solutions/csd-

system/components/mercury/
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E. H. P. A. Haeckel, Kunstformen der Natur., 1904, Leipzig.

R. Penrose, Math. Intel., 1979, 2, 1.
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Gruner Fluorit-Kristall mit einer Grof3e von ca. 2 cm, Fundort: Namibia. (CC BY-SA 3.0 CarlesMillan)

Faszination Kristalle und Symmetrie, F. Hoffmann, 1. Aufl., Springer, 2016
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Symmetrie

B
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@ Abb.3.17 Vierzdhlige Drehinversion und vierzahlige Drehspiegelung im Vergleich

oL, Faszination Kristalle und Symmetrie, F. Hoffmann, 1. Aufl., Springer, 2016
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Ph3Si~Cu§h3.mryx
J. Plotzitzka und C. Kleeberg, Inorg. Chem. 2017, 56, 6671-6680
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Ph3Si-Cu-SiPh3.mryx

Symmetrieoperationen
90° Drehachse —>» 360°/90° =4 —>» 4-zahlige Drehachse

ununterscheidbar

<€ >

a=b=c a=b=c
a:lgzvz90° G=B=V=90°
O Abb.3.2 Die Symmetrieoperation besteht in einer Rotation um die eingezeichnete Achse um 90°, das

Symmetrieelement ist die Achse, das geometrische Objekt, an dem die Operation ausgefiihrt wird
Faszination Kristalle und Symmetrie, F. Hoffmann, 1. Aufl., Springer, 2016
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Symmetrieoperation: ldentitat

B Abb.3.3 Das Symmetrieelement der Identitdt kann auch als einzahlige Drehachse aufgefasst werden, die
entsprechende Symmetrieoperation ist eine Rotation um 360°

Faszination Kristalle und Symmetrie, F. Hoffmann, 1. Aufl., Springer, 2016

Schonflies: C, 1 0 O Sp(W) =3
Hermann-Mauguin: E/ 1/ (l) W=|0 1 0]=1I det(W) = 1
SE: Punkt 0O 0 1
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Symmetrieoperation: Identitat

Determinante (det(W)):

a1 app a3 Anderung des Volumens der durch die Matrix
det A=det | as; ay as3 beschriebenen linearen Abbildung.

az1 Qasz2 ass
= G11022033 + Q12023Q31 + @13A21A32 — Q13022031 — G12021433 — A11G23032.

Spur (Sp(W)):

Summe der Diagonalelemente einer Matrix.

Matrizenmultiplikation: T 1 k

m

B = .
Cikzzaij'bj 111 [ | T T T 11

j=1

www.wikipedia.org
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Symmetrieoperation: Translation

xl +W1
Xy +W2
X3+ W3

Abb. 3.1: Eine Translation

Symmetriebez. zw. verw. Kristallst., U. Miiller, 1. Aufl., Vieweg + Teubner Verlag, 2012

Schonflies: — wq
Hermann-Mauguin: — w=|[W
SE: keines W3
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Symmetrieoperationen: Spiegelung und Gleitspiegelung

Spiegelebene
Symbol m mm

O Abb.3.4 Alldiese Objekte zeigen (mehr oder minder perfekte) Spiegelsymmetrie, die rechte und linke
Halfte ist jeweils identisch, aber gespiegelt. Der Buchstabe H weist simultan zwei Spiegelsymmetrien auf. Die
Spiegelsymmetrie ist, insbesondere bei naturlichen Objekten, haufig nicht zu 100 % erftillt. (Monarchfalter: Didier
Descouens, CC BY-SA 3.0, Gitarre: Martin Moéller, CC BY-SA de)

Faszination Kristalle und Symmetrie, F. Hoffmann, 1. Aufl., Springer, 2016

Spiegelung Gleitspiegelung
Schonflies: o, G, O, Oy 1 0 0

oder Perturbation,

W 01 o0 aber immer:
Hermann-Mauguin: m a,b,c,ne - Sp(W) =1

Ebene 0 0 -1 det(W) = -1
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Symmetrieoperationen: Spiegelung und Gleitspiegelung

X1
: - X1 +8
Bildpunkt % = !
PP *2 Bildpunkt ¥ = |  x,

Abb. 3.4: Eine Spiegelung und eine Gleitspiegelung mit Spiegelebene bzw. Gleitspiegelebene senkrecht
¢ durch den Koordinatenursprung o Symmetriebez. zw. verw. Kristallst., U. Miiller, 1. Aufl., Vieweg + Teubner Verlag, 2012

Spiegelung Gleitspiegelung oder Perturbation,

Schonflies: o, G, Oy, Oy 1 0 O aber immer:
Hermann-Mauguin: m a,b,c,nd e W=10 1 0 Sp(W) =1
SE: Ebene 0O 0 -1 det(W) = -1
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Symmetrieoperationen: Drehung und Schraubung

(d) ./N. 180° . 2-z3hlig
qp 120° A 3-23hlig
— P 90° . 4-zhlig
P —
—> 0
sy S G e s 60° 6-zdhlig
3-zéhlige Drehachse 3-zahlige Drehachse 5-zéhlige Drehachse »-zahlige Drehachse ‘%“%“; .
3 3 5 Faszination Kristalle und Symmetrie, F. Hoffmann, 1. Aufl., Springer, 2016

Drehung Schraubung oder Perturbation,
Schonflies: N C,(n :3225)/@ cosg —sing 0 aber immer:
Hermann-Mauguin: n (n = ®) N, W = sin @ cosg O Sp(W)=1+ 2cos ¢
SE: Drehachse Schraubenachse 0 0 1/ det(w)=1
‘i%%i LT:::::;:: Ch. Kleeberg | Symmetrie und Kristallographie | Seite 14
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Symmetrieoperationen: Drehung und Schraubung

Schraubung Schraubenachse

} i .’ ! a) Rotation um eine Achse
" ' —_—
| |
]

b) Translation parallel zur Achse
*Y Ry

B Abb.5.19 Das Symmetrieelement Schraubenachse und die dazugehdrige Symmetrieoperation, die aus zwei
B Abb.5.14 Beispiele fiir Objekte mit helicaler Symmetrie: Wendeltreppe, Federbein (Klaus Nahr, Flickr, CC BY- Teiloperationen besteht, die stets zusammen ausgefihrt werden mussen

SA 2.0), Nudeln, Kiihlschlange eines Laborkiihlgerites Faszination Kristalle und Symmetrie, F. Hoffmann, 1. Aufl., Springer, 2016

Drehung Schraubung oder Perturbation,

Schonflies: C, (n=360/9) cos@ —sing 0\ aberimmer:

Hermann-Mauguin: n (n = 360/¢) N, W = | sin @ cosp 0 Sp(W) =1+ 2cos ¢
SE: Drehachse Schraubenachse 0 0 1/ det(w)=1
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Symmetrieoperationen: Drehung und Schraubung

B Abb.5.14 Beispield
SA 2.0), Nudeln, Kihlsch

Schonfl
Herman
SE:

Ly,
v
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Abhangigkeit von Symmetrieoperationen: Drehung und Spiegelung

o Jedes Paar von zwei senkrecht aufeinander stehenden Spiegelebenen erzeugt
automatisch entlang ihrer Schnittkanten eine zweizahlige Drehachse.

lang: 2mm
kurz: mm

@ Abb.3.10 Die beiden senkrecht aufeinander stehenden Spiegelebenen erzeugen automatisch entlang ihrer
Schnittkante eine zweizahlige Drehachse, die als griine Ellipse eingezeichnet ist

hse
ur Achse

lation, die aus zwei

Springer, 2016

Irbation,
o

+ 2 cos ¢
1
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Symmetrieoperationen: Drehung und Schraubung

B Abb.5.14 Beispield
SA 2.0), Nudeln, Kihlsch
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Abhangigkeit von Symmetrieoperationen: Drehung und Spiegelung

TR C
GG

6mm

@ Abb.3.9 Einregulares Sechseck hat eine sechszahlige Drehachse und zwei unverwechselbare Spiegelebenen, von
denen eine durch zwei gegeniiberliegende Ecken, die andere durch zwei gegenlberliegende Kantenmitten verlauft

se

ur Achse

lation, die aus zwei

Springer, 2016

Irbation,
o

+ 2 cos ¢
1
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Symmetrieoperationen: Inversion

N 3§ Y,

Symbol i bzw. 1

O Abb.3.12 Objekte mit einem Inversionszentrum. Bei zweidimensionalen Objekten ist eine Inversion

identisch mit einer Drehung um 180 Faszination Kristalle und Symmetrie, F. Hoffmann, 1. Aufl., Springer, 2016

Schonflies: [ _1 0 0
Hermann-Mauguin: 1 w=[o0 -1 o Sp(W) =-3
SE: Punkt det(W) =-1
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Symmetrieoperationen: Drehinversion

STt

4-zihlige Drehinversionsachse Symbol:4 = 4 + 7T

B Abb.3.14 An einem Tetraeder ausgefithrte vierzahlige Drehinversion, die eine gekoppelte
Symmetrieoperation aus einer Drehung um 90° und anschlieender Punktspiegelung darstellt
Faszination Kristalle und Symmetrie, F. Hoffmann, 1. Aufl., Springer, 2016

B Abb.3.13 Ableitung eines Tetraeders von einem Wiirfel, bei dem nur jede zweite Ecke besetzt ist

Schonflies: S’ (nicht verwendet!) _
Hermann-Mauguin: 7 (n = 360/¢) —cosg  sing 0 Sp(W) =-(1+ 2 cosg)
SE: Drehinversionsachse W=|-sing —cosgp 0 det(W) = -

0 0 -1
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Symmetrieoperationen: Drehinversion

Abhangigkeit von Symmetrieoperationen: Drehinversion

0 1. Drehinversionen gerader Zahligkeit enthalten automatisch eine einfache Drehachse

der halben Zahligkeit: die vierzdhlige Drehinversionsachse enthélt eine zweizéhlige
Drehachse, und die sechszéhlige Drehinversionsachse enthélt automatisch eine
dreizédhlige Drehachse.

2. Wenn die Zadhligkeit der Drehinversion gerade, aber nicht durch 4 teilbar ist, dann

existiert automatisch eine Spiegelebene senkrecht zur Drehinversionsachse. Fur die

kristallographisch relevanten Drehinversionen sind das die zwei und sechszéhlige
Drehinversionsachse.

(a) (b) (0

|
1 ) 1 @&—— i

T=i E=m 3=3+T A

B Abb.3.15 Punktmuster (betrachten Sie jeweils die roten Kugeln), die eine Drehinversionsachse der Zahligkeit

4 =4

O Abb.3.16 Die Drehinversionen der Zahligkeit 4 und 6, anhand von Punktmustern
illustriert. Eine sechszahlige Drehinversionsachse beinhaltet automatisch
eine Spiegelebene senkrecht zur Drehinversionsachse

Technische - - : :
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Symmetrieoperationen: Drehspiegelung
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O Abb.3.17 Vierzdhlige Drehinversion und vierzdhlige Drehspiegelung im Vergleich
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Faszination Kristalle und Symmetrie, F. Hoffmann, 1. Aufl., Springer, 2016

w

cos@ —sing

=\|sing cos@
0 0

Sp(W)=-1+ 2cos o
det(W) =-1

Schonflies: S,
Hermann-Mauguin: nicht verwendet!
SE: Drehspiegelachse

0
0
-1
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Symmetrieoperationen: Ubersicht

B Tab.3.1 Gegenuberstellung der finf Punktsymmetrieelemente nach Schoenflies und Hermann-

Maugin

Schoenflies Hermann-Maugin (Internationales System)
Identitat £ Identitat 1

Spiegelebene o Spiegelebene m

Drehachse C,(n=1,2,3,... ) Drehachsen(n=1, 2, 3,4, 6)

Inversionszentrum i Inversionszentrum T

Drehspiegelachse S, Drehinversionsachse i (n=1, 2, 3,4, 6)

Faszination Kristalle und Symmetrie, F. Hoffmann, 1. Aufl., Springer, 2016

det( W) = 1: SE erster Art
Translation, Drehung, Schraubung

det( W) = -1: SE zweiter Art
Inversion, Drehinversion, Spiegelung, Gleitspiegelung
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