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Uzay simetri islemlerine ve uzay gruplarina giris

e Uzay simetri islemleri:
Kayma duzlemleri:

Kayma duzlemi, bir ayna ve ayna boyunca 6teleme kombinasyonu ile
iliskili simetri unsurudur.

d is the displacement, a=2d is a periodicity of a system



* Bir kayma duzlemindeki yer degistirme her
zaman yer degistirme yonundeki sistemin
periyodikliginin yarisidir
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Kayma dizlemi icin notasyon

Notation Graphical symbol Actual meaning
a, b, c —-=====~="" | The glide is along basis vectors a, b or ¢
g | mmmmmmmm-- The glide is along the line (in 2D)
n o The glide is along one of the diagonal
[110]
d | =-=-=-=-===-=-- > The glide is along the diagonal [111]




e Kayma duzlemlerini iceren simetri diyagramlarinin okunmasi

3. Glide direction between the directions 1 and 2 (for n planes)



Vida ekseni

* Vida ekseni, bir donme ekseni ve eksen boyunca oteleme
kombinasyonu ile iliskili simetri unsurudur.




Vida ekseni gdsterimi

n,, (ndenotes rotation angle and m denotes the displacement)

o= 360 /n
d = a-m/n, where a is the lattice period along direction of the axis

+4/3 (=+1/3)









BIRIM HUCRE ve ATOMIK POZISYONLAR

 Kristal bir 6rgl distnun.
Bravais tipine gore, temel
vektorlerin geleneksel ciftini
(Uclu) sectik: a, b ve c.
Kristalografik birim htcre, a,
b ve c vektorlerine dayali
olarak paralelkenarin icindeki

. R1, R2, ..., Rn bdlgelerine
R= xa+yb+zc, s

With 0<x<1, 0<y<1, 0<2<1 atomlar, molekuller vb.

Koyarak tanimlanir. Birim

hicredeki her bir atomun

Orgl 6telemeleri her atomik konuma uygulanir, yani [x, vy, z] yeri, fra kS|y0n atom_lk
koordinatina sahip bir atom varsa, o zaman [x + U, y +V, z + w] konumlari, x, y ve z ile verilir.
koordinatlarina sahip bir atom da vardir. Ceviri [uvw] simetri

islemi olarak kabul edilir




Simetri islemi icin matris gdsterimi

e Herhangi bir simetri islemi,
rotasyon matrisi ve yer
degistirme vektoru ile sunulabilir.

* Orgunuln a, b ve c temel
vektorleri Uzerine infa edildigini
ve atomlarin konumlarinin kesirli
koordinatlarla [xyz] verildigini ve
boylece R =xa + yb + zc olguéunu
varsayalim. Belirli simetri
islemiyle ilgili hareketi
uLgularsa k, a, b ve c vektorleri a
, b” ve c 'ye donugur ve orijini d
vektoru ile yer degistirir. Simetri
esdeger atomunun konumu




R'=xa’+yb’+zc’+d =x,a+y,b+2z,c

(a7= 5,0+ 5,0+ 5,0 (x) (S, S, S,\(x) (d)
b'=S _a+S5S._b+S_.c

12 22 32 _
% > | V|~ S21 Szz Sz3 Yot dz
c'= 513a + 523b + S33c
d=d a+d,b+d;c \ %1 \S31 532 S33/ \ <) \d3/

Rotation matrix Displacement vector



Simetri islemlerinin matrisler cinsinden kombinasyonu
Symmetry operation 1: {§,,d;,} R,=S,R,+d,
Symmetry operation 2: {S,,d,} R,=S,R,+d,

Symmetry operation 3: {S,, d,;} ->{S,, d,}

R,=S,R,+d, =S,5,R,+S,d,+d,

Simetri isleminin kombinasyonu S2 S1 donme matrisi ve S2 d1 + d2 yer degistirme vektori ile temsil edilir.



e 7 (14'Gn disinda) Bravais orgu tipi icin temel vektorlerin, birim
hicrenin ek nokta icerdigi sekilde secildigini biliyoruz. Bu durumlar
icin merkezleme vektori ile 6teleme (6rnegin [1/2 1/2 1/2]) ayni
zamanda bir simetri islemidir

Forming crystallographic unit cell:
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1) [xyz] =2 [xyz]+[x. y.z,

2) [xyz] =2 [xyz]+[x .y z]+ [uvw]
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(reducing the position to the
crystallographic unit cell, i.e. providing
0<x<1,0<y<1,0<z<1)




Birim hicre ve nokta simetri islemleri
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Forming crystallographic unit cell:
1) [xyz] 2 [x-yZ]
2) [x-yz] =2 [x-yz]+ [uvw]

(reducing the position to the crystallographic
unitcell0<x<1,0<y<1,0<z<1)

* Kristalin dikdortgen
kristal sisteme ait
oldugunu ve ayna
dizleminin a'ya paralel
oldugunu varsayalim.
Daha sonra atom simetri
islemiyle kopyalanir



