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Rappel : dérivation géometrique des
absences (« extinctions ») systématiques



Conditions de présence intégrales

Seulement les nceuds avec /#+k pair existent dans la maille
réciproque d'une maille centrée C

Condition des presence : hkl : h+k =2n
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Conditions de présence zonales
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Espace direct
La périodicité est réduite de moiti€ dans la

direction b direction en projection selon l'axe a

Conditions de présence

Okl : k=2n

0

- - +

Espace réciproque
Périodicité double dans la direction b *
direction sur le plan (0kl)*



Espace direct

Périodicité réduite a Y4 dans la direction [001]

vue en projection sur l'axe c.

-

ﬁ

Espace réciproque

t/4

-

O

Conditions de
présence sériales

Conditions de présence
00/ : [=4n

Périodicité multipli€ par 4 dans la direction [001]*



Deéfinitions
Une orbite cristallographique est I'ensemble (infini) d'atomes
obtenus a partir d'un atome donné sous l'action des

opérations de symétrie du groupe d'espace du cristal auquel
I'atome en question appartient.

Une structure cristalline consiste en une ou plusieurs orbites
cristallographiques.

Chaque orbite cristallographique posséde une symetrie
propre qui est egale ou superieure au groupe d'espace qui
I'a géneree.

Le groupe d'espace d'une structure cristalline est le groupe
iIntersection des groupes qui correspondent a la symeétrie
propre de chaque orbite cristallographique occupée par un
type d'atome composant la structure cristalline.



Classification des orbites
cristallographigues

G = groupe d'espace de la structure cristalline

E = symeétrie propre de l'orbite cristallographique
G = E : orbite caractéristique

G <(t)* E : orbite non-caractéristique

G <E, T(G) < T(E) : orbite extraordinaire

Orbite générique
-— | T
C(G=E) NC (G <E, T(G)=T(E))

Ext (T(G) < T(E))

* (t) sous-groupe translationengleiche (mémes translations, réseau en commun)



Effets des orbites cristallographiques
sur les clichés de diffraction

Les atomes sur des orbites caracteristiques contribuent au
cliché de diffraction avec une symetrie qui est la méme
que le groupe d'espace.

Les atomes sur des orbites non-caracteristiques
contribuent au cliché de diffraction avec une symetrie
superieure a celle du groupe d'espace.

Les atomes sur des orbites extraordinaires contribuent
seulement a un sous-réseau (réciproque!) du réseau de
diffraction de la structure cristalline (extinctions
systématiques particulieres).

Les extinctions systématiques particulieres ne sont
presentees sur les Tables Internationales de
Cristallographie que dans un nombre limité de cas.



Exercices

(Seuls les générateurs de E qui ne sont pas
contenus en G sont montres dans les
diapositives qui suivent)



Trouvez la
symeétrie
propre de
I'orbite
générale



P2/m, P(111)

orbite non-caractéristique



La notion de « groupe intersection »

Le groupe d'espace d'une structure cristalline est le groupe
iIntersection des groupes qui correspondent a la symeétrie
propre de chaque orbite cristallographique occupée par un
type d'atome composant la structure cristalline

Voyons un exemple avec deux orbites générales dans un
groupe d'espace de type P2



P2/m, P(111) N P2Im, P(111) = P2, P(111)



Analysez
TOUS les
types

d'orbites
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Symetrie propre : Pmmm

+ . o Réseau P(2,Y%,)
orbite extraordinaire
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orbite extraordinaire

Symeétrie propre : Pmmm

Réseau P(Y2,%,%5)
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orbite extraordinaire

Symétrie propre : Pmmm

Réseau P(V4,'%,')
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orbite extraordinaire

Symétrie propre : Pmmm
Réseau P(Y4,%,%)
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orbite non-caracteéristique

O+

Q ¥+

Symeétrie propre : Fmmm
Réseau F(1,1,1)
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+, Vot +, st
orbite
extraordinaire S D D
+, 1/2+ +9 12+ +’ 1/2+
Symeétrie propre :
Pmmm
Réseau P(V4 ,%,%)
® a P
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Vo +

) L Symétrie propre : Fmmm
orbite non-caracteristique pscoaay F(1,1,1)
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Symétrie propre : Pmmm
orbite extraordinaire Réseau P(Y2,Y:,Y%)
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Symetrie propre : Pmmm

O 1/ 1/ 1
orbite extraordinaire  ReS¢AU P(272,72)
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Symétrie propre : Fmmm
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Résumeé

orbites 16 ¢, 8 d, 8 c,4 a non-caractéristiques

orbite 16 e, x=1/4 ou y =1/4

orbite 8 d, x =1/4 ou y = 1/4 extraordinaires
orbite 8 b
orbite 16 ¢, x=1/8,y = 1/4 extraordinaire

orbite 16 e, x=1/4 et y=1/8 extraordinaire

Symétrie propre : Fmmm
Réseau F(1,1,1)

Symétrie propre : Pmmm
Réseau P(2 ,4,Y%)

Symétrie propre : Pmmm
Réseau P(V4,%,'%)

Symétrie propre : Pmmm
Réseau P(%4,%,%5)

Aucune orbite caracteristique dans ce
type de groupe d'espace!



Conclusion plus générale

Un groupe d'espace pyroélectrique contient
des orbites caractéristiques seulement en
présence d'éléments de symeétrie avec

composante de glissement différente de -
(miroirs d, axes 3 ,3,4.,4,6,6,6,0,)



Analyse de quelques type d'orbites



orbite caractéristique

- + -
-+ - -+
- + -
_ Vot
+ +
Ui+ V-
-
1
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- + 1+ -
+ - +
- + -

Symétrie propre : 1422
Réseau 1(1,1,1)

+



orbite extraordinaire

-\

Symétrie propre : P4/mmm
Réseau C(l/z,l/z,l/z) — P(V4-Y4,YatY4,'4)

4

/

Tout atome a V2 et %4

%//




orbite non-caractéristique

N N

v/

Symétrie propre
Réseau /(1,1,1)

: I4/mcm



Quelques chiffres en E3

® 00 groupes d'espace

219 types affines de groupes d'espaces
230 types cristallographiques de groupes d'espace
1731 types de positions de Wyckoff

1128 types de Wyckoff sets — positions de Wyckoff
conjuguées sous l'actions de normalisateurs

402 lattice complexes — orbites cristallographiques
classées par types



Ou peux-je trouver plus d'informations?















Bilbao Crystallographic Server —+ Mon characteristic orbits for Space Groups

Non characteristic orbits for Space Groups

Help

_ Please, enter the sequential number of group as given in
International Tables for Crystallography, Vol. A :

choose

For a given Wyckoff position NONCHAR
calculates its eigensymmetry group as well as the |_Show Wyckoff Positions
non-chararacteristic orbits.

[ Bilbao Crystallographic Server Main Menu ]

Bilbao Crystallographic Server
http:/fwww.cryst.ehu_es

http://www.cryst.ehu.es/cryst/nonchar.html

For comments, please mail to
cryst@wm.lc_ehu_es
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