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Trimaciy struktury analizé ir
spejimas

Paskaita 8 - simetrija ir jos aprasymas
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Kristalo formos paaiskinimas

Johannes Kepler
1611 m. ,Strena Seu
de Nive Sexangula®
(A New Year's Gift of
Hexagonal Snow)
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Periodiskumas ir postumiai
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Postumiy grupe
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Taskiniai simetrijos elementai
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Taskinés grupés
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Simetrijos operatoriaus

aprasymas
~.Bendros padéties” Posukio matrica ir
koordinatémis: postumiu:
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Simetrijos operatoriy

kombinavimas

S=R+T:S=R+T'
SS=R R+(RT+T)
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Koordinates

Frakcinés
(trupmenines):

Nurodomos gardelés
asiy ilgiy dalimis

Ortogonaliosios
(Dekarto):

Nurodomos
ortonormuotoje bazéje
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Koordinaciy transformacijos

X =R%+T
(4]

sub symop ortho from fract

{
my @cell = @ ;
my ($a, $b, $c) = @cell[0..2];
my ($alpha, $beta, $gamma) = map {$P1 * $ / 180} @cell[3..5];
my ($ca, $cb, $cg) = map {cos} ($alpha, $beta, $gamma);
my $sg = sin($gamma);

return [
[ $a, $b*$cg, $c*$cb 1,
[ 0, $b*$sg, $c*($ca-$cb*$cqg)/$sg 1,
[ O, 0,

$c*sqrt($sg*$sg-$ca*sca-$cb*$cb+2*$ca*scb*$cqg)/$sg |



Postumiy ir taskinés grupeés
kombinacijos = erdvines
grupes
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Su transliacija suderinami
simetrijos elementai

Kodél nebuna penkiakampiy snaigiy?
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Su transliacija suderinami
simetrijos elementai

Kodél nebuna penkiakampiy snaigiy?
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Simetrijos elementai: posukio

asys
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Simetrijos elementai:
sraigtinés asys

N\

A ¢

Sraigtines asys: 2.
Kitos galimybes: 3 ,3,,4,,4,,4,,6,6,,6_,6, 6,



Simetrijos elementai:
Inversijos centrail ir
plokStumos
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centras plokstuma



Simetrijos elementai:
rotoinversinés asys ir slydimo
plokstumos
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Erdvines simetrijos grupes ir
Ju nomenklatura

Hermano-Mogeno (Hermann-Mauguin) simboliai

pvz.. P222 C2 F432

* 230 erdviniy grupiy

* 65 baltymuose sutinkamos
erdvineés grupes

Kitos nomenklaturos:
Sionfliso (Schoénflies) simboliai, Holo (Hall) simboliai



Tarptautines kristalografines
lenteles
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Multiplicity, Coordinates
Wyckoff letter, |
Site symmetry (0,0,0)+ (3,3,0)+
8 ¢ 1 (1) x,y,2 (2) %,7,2+3 3 x,y,7+3
4 b 2. 0,y 1 0,¥,3
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Zbigniew Dauter; Mariusz Jaskolski How to read (and understand) Volume A of
International Tables for Crystallography..., JAC 43(5) 2010


http://journals.iucr.org/j/issues/2010/05/02/kk5061/index.html
http://journals.iucr.org/j/issues/2010/05/02/isscontsbdy.html

Gardelés uzpildymas




Asimetrinis vienetas




Nekristalografine simetrija




Asimetrinio vieneto Ir
biologinio multimero rysys

* Asimetriniame vienete paprastai buna
viena arba kelios baltymo grandinés

* Biologinis multimeras gali sutapti su
asimetriniu vienetu, bet gali buti
mazesnis arba didesnis (1/2, 2,1 1/2, ir
t.t.)



	Slide 1
	Slide 2
	Slide 3
	Slide 4
	Slide 5
	Slide 6
	Slide 7
	Slide 8
	Slide 9
	Slide 10
	Slide 11
	Slide 12
	Slide 13
	Slide 14
	Slide 15
	Slide 16
	Slide 17
	Slide 18
	Slide 19
	Slide 20
	Slide 21
	Slide 22
	Slide 23
	Slide 24

