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10. Einkristallstrukturanalyse

Symmetrie im reziproken Raum

Translations−S.

Punktsymmetrie

* * *a*,b*,c*,α,β,γa,b,c, α ,β ,γ

Realraum (Struktur)

reziproker Raum

81 Beugungssymbole230 Raumgruppen

32 Punktgruppen
(Kristallklassen)

+ 1

7 Kristallsysteme

14 Bravais−Gitter 14 Bravais−Gitter

7 Kristallsysteme

(mit festem Punkt)
Kombinationen

8 Basis−Symmetrieelemente
1, 2, 3, 4, 6, 1=i, 2=m, (3=3+i), 4, (6=3/m)

11 Laueklassen

Zentrierungen
P, C, I, R, F

integrale
Auslöschungen

zusätzliche
Gesamt−

translationen
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Gleitspiegelebenen
SchraubenachsenTranslationen

individuelle 
seriale Auslöschungen
zonale Auslöschungen

1/d

Realer, reziproker und Patterson-Raum
Raum reziprok real Vektor

Ort (Koord.) h̃ = h, k, l x̃ = x, y, z ũ = u, v,w; u = x1 − x2 ...
Amplitude Strukturfaktor F Elektronendichte ρ Pattersonfunktion P

Fh̃ =
∑N

j=1 fje
2πi(h̃x̃j) (2)

Fh̃ =
∫
ρx̃e

2πih̃x̃dV (3) ρx̃ = 1
V

∑
h̃ Fh̃e

−2πih̃x̃ (4) Pũ = 1
V

∑
h̃ F

2
h̃
e−2πih̃ũ (5)

Pũ = 1
V

∫
V ρx̃ρx̃+ũdV (6)

Symmetrie 11 Laueklassen 32 Punktgruppen 24 Pattersongruppen
81 Beugungssymbole 230 Raumgruppen Harker-Geraden;
aus F2 Harker-Schnitte
keine Translationssym. translationssymmetrisch translationssymmetrisch

... ein 1-dimensionales Beispiel
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