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Stav pevnStav pevnéé lláátkytky

SiO2 v krystalické formě
– křemen křištál

SiO2 v amorfní formě –
drahý opál



HistorickHistorickéé ppřředstavy o vnitedstavy o vnitřřnníí struktustruktuřřee

R. J. Haüy 1784 – kalcit pyrit



PeriodickPeriodickáá strukturastruktura

� Strukturní motiv 
charakterizovaný 
mřížkovým bodem

Strukturní motiv



Vztah mezi buVztah mezi buňňkou a pozickou a pozicíí atomatomůů

Anorganický krystal –
kovalentní vazby

Molekulární krystal –
WdV interakace

Krystal velké biologické molekuly s 
kanálky



ZZáákladnkladníí

bubuňňkaka

� Maximální symetrie
� Maximální počet pravých úhlů
� Minimální objem

Vyšší symetrie má přednost před 
minimálním objemem -> centrované buňky

 



MoMožžnnéé centracecentrace bubuňňky ky –– BravaisovyBravaisovy

mmřříížžkyky



KrystalografickKrystalografickéé

soustavysoustavy



P,I,Fa=b=c        α=β=γ=90°Kubická

Pa=b≠c        α=β=90°
γ=120°

Hexagonální

Ra=b=c α=β=γ≠90°Rhomboedrická

P,Ia=b≠c        α=β=γ=90°Čtverečná

P,I,C,Fa≠b≠c        α=β=γ=90°Orthorhombická

P,Ca≠b≠c        α=γ=90°≠βMonoklinická

Pa≠b≠c        α≠β≠γTriklinická

Možné
centrace

Vztahy mezi parametrySoustava

PPřřehled krystalografických soustavehled krystalografických soustav



Grupy symetrie Grupy symetrie –– daldalšíší popis popis 

struktury lstruktury láátektek

230Popis vnitřní symetrie látek Prostorové grupy

32Popis vnější symetrie a 
vlastností krystalů (neobsahují
translační prvky)

Bodové grupy

17Popis 2D krystalů a plošné
symetrie

Plošné grupy

početfunkceNázev



Operace Operace 

symetriesymetrie

� Bez translace: 
osa,střed, zrcadlo

� S translací: 
skluzná rovina, 
šroubové osy

� Kombinace tvoří
230 prostorových 
grup



NepovolenNepovolenéé operace symetrieoperace symetrie

5-ti četná a 8-četná osa generují útvary, které nedokáží
vyplnit prostor beze zbytku. Tyto operace jsou možné pouze v 
kvazikrystalech.



Rovina soumRovina souměěrnosti (zrcadlo)rnosti (zrcadlo)



RotaRotaččnníí osaosa



StStřřed symetrieed symetrie



RotaRotaččnněě inverzninverzníí osaosa



PloPloššnnéé grupy symetriegrupy symetrie



BodovBodovéé grupy grupy –– kkřřemen emen 

Krystal křemene 
Bodová grupa 32



BodovBodovéé grupy grupy -- pyritpyrit

Krystal pyritu 
Bodová grupa m3



BodovBodovéé grupy grupy –– rozlorozložženeníí atomatomůů

Pyrit – korelace mezi uspořádáním atomů a tvarem krystalu



Operace s translacOperace s translacíí -- skluznskluznáá rovinarovina



Operace s translacOperace s translacíí -- ššroubovroubováá osaosa

pravotočivá 31 levotočivá 32



Tabulky Tabulky 

grupa grupa 

PP--11



Tabulky Tabulky 

grupa grupa 

ImIm--3m3m



Grupa Grupa ImIm--3m 3m –– 96 pozic96 pozic



FrakFrakččnníí sousouřřadnice adnice -- definicedefinice

� xfrakční = x katézské/a
� yfrakční = ykatézské/b
� zfrakční = zkatézké/c



Operace symetrie v maticovOperace symetrie v maticovéém tvarum tvaru

Rotační složka + Translační složka Operace 21

1/2100

00-10

000-1

(1) x,y,z

(2) -x,-y,z+1/2



Operace symetrie v maticovOperace symetrie v maticovéém tvarum tvaru

N-četná osa

0100

00cos(ϕ)sin(ϕ)

00-sin(ϕ)cos(ϕ)

(1) x,y,z (2) –y,x,z

(2) -x,-y,z (4) y,-x,z

ϕ=90°, 4-četná osa

0100

0001

00-10



EkvivalentnEkvivalentníí ppolohyolohy

Generování 4 ekvivalentních 
poloh molekuly v grupě
P212121



SpecielnSpecielníí

pozicepozice



SpecielnSpecielníí pozicepozice

Grupa P21/m

Zn atom (fialový) v pozici x, 
0.25, y na operaci zrcadlení

Operací symetrie získáváme 
jen 2 Zn atomy a ne 4.



UkUkáázky zky 

software software 

pro výukupro výuku



UkUkáázky software pro praktickzky software pro praktickéé vyuvyužžititíí

� Mercury– generování atomů přes operace symetrie
� Mercury – generování dalších atomů v okolí

existujícího


