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Introduction

La cristallographie est la science des cristaux. Elle concerne la forme extérieure, la structure
interne, la croissance et les propriétés physiques des cristaux.

Le mot « cristal » d’origine grecque (krustallas) signifie « solidifi¢ par le froid ». Les grecs
pensaient que le cristal de roche, le quartz, provenait de la transformation par le froid de la
glace.

A Torigine, la cristallographie était purement descriptive et constituait une branche de la
minéralogie. Par la suite on a constaté que 1’¢état cristallin n’était pas réservé aux minéraux et
que c’était un état de la maticre treés répandu.

Depuis trés longtemps on pense que la forme extérieure des cristaux est liée a un
ordonnancement interne régulier de la matiere. La premiere loi quantitative de la
cristallographie, la loi sur la constance des angles, a été pressentie par le Danois Nicolas
Sténon en 1669 a partir de mesures des angles entre les faces de cristaux de quartz. Elle a été
formalisée en 1772 par Jean-Baptiste Romé de I’Isle.

La seconde loi (loi des indices rationnels) a été énoncée en 1774 par René-Just Haly. Il avait
remarqué que lorsqu’il clivait des cristaux de calcite il obtenait des morceaux dont la forme
était rigoureusement semblable a celle du cristal initial. Il a alors introduit la notion de
«molécules intégrantes » en admettant que les cristaux étaient constitués d’assemblage de
parallélépipedes identiques. Il découle de cette notion que la position de chaque face d’un
cristal peut étre repérée dans 1’espace par trois nombres entiers.

C’est en 1849 qu’Auguste Bravais énonce le postulat qui constitue la base de la
cristallographie : « Etant donné un point P, quelconque dans un cristal, il existe dans le
milieu, une infinité discréte, illimitée dans les trois directions de 1’espace de points, autour
desquels I’arrangement de la matiére est la méme qu’autour du point P »

De ce postulat résulte la notion de réseau tridimensionnel cristallin et toutes les propriétés de
symétrie qui en découlent.
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1.1. Notions fondamentales, définitions

Un cristal est constitue de la répétions tridimensionnelle périodique d’un motif atomique.
Le motif est un assemblage, a priori quelconque, d’atomes ou d’ions. Ce peut étre un simple
atome (cas fréquent pour les métaux) ou un ensemble de molécules ou d’ions.
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Figure 1.1 : Réseau de motifs

Supposons que chaque motif est représenté par un point: on obtient un réseau de points
(Figure 1.2) que I’on appelle nceuds du réseau. A chaque nceud sera associée une opération de

translation qui, appliquée au cristal I’améne en coincidence avec lui-méme (ici @ ou b par
exemple).
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Figure 1.2 : Réseau de points

I. 2. Réseau ponctuel
Un réseau ponctuel (réseau de points) est une répartition périodique de points .il est uni -

bi — ou tridimensionnel.
1.2.1. Réseau a une dimension :

Il n’y a qu’un seul réseau possible une succession de nceud équidistant. Le vecteur de
translation est donné par
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Figure 1.2.1. : Réseau a une dimension



1.2.2. Réseau a deux dimensions:

On peut les construire sur deux vecteursd, b, c¢’est-a-dire sur trois parametres a,b ety.d, b
Sont les nomes des plus petites translations le long de rangées paralleles, et y I’angle que
celle-ci forment entre elles. Ou le vecteur de translation est.

N -
r=ua+vb
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a

Figure 1.2.2 : Réseau bidimensionnel

1.2.3. Réseau a trois dimensions :

En général, il est représenté par les vecteur d,b,¢ et les anglesa, B et y, le vecteur de
translation est donné par

. Avec u,v,w entiers relatifs
r=ud+vb +wcé
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Figure 1.2.3 : Réseau tridimensionnel

1.3. Notion de maille
On appelle maille la structure géométrique la plus simple qui par translation dans les trois
directions de [I’espace, permet de générer le réseau dans son ensemble [1].



Les vecteurs de base. d et b (ou d , b et ¢ dans le cas tridimensionnel) déterminent un
parallélogramme (ou un parallélépipede dans le cas tridimensionnel) appelé maille ou maille
élémentaire du réseau(Figure 1.3) [2].
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Figure 1.3.1 : mailles élémentaires

La figure ci-dessus montre quelques mailles élémentaires bidimensionnelles qui sont dites
simples ou plus souvent primitives car elles contiennent un nceud.

-
Conventionnellement on désigne par a, b, ¢ la norme des vecteur . d , b , € respectivement

par o .B ,y les angles entre b et ¢ , d et C , d et b respectivement. Le volume de la maille
(Figure 1.3.2).

ay

S|

BN
i Y

Figure 1.3.2: Volume de la maille V = || (c_iA b ) E’”

1.4. Réseau réciproque

A tout réseau que nous appelons Réseau direct, peut étre associé un réseau réciproque. Ce
dernier est un réseau imaginaire, introduit par Bravais, sous le nom de réseau polaire, pour
simplifier I’étude physique de 1’état cristallin.

1.4.1. Définition

Si a,b,¢ sont les de base du réseau direct et si d@*, b*, c*sont ceux du réseau réciprogue, on
peut définir les vecteurs de base du réseau réciproque, d’apres deux groupes de relations :
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Ou n est une constante précise en général egal a 1 en cristallographie et a 2w en physique du
solide. Dans notre cas, nous prendrons n = 1.

Le premier group fixe ’orientation des supports des vecteur a*, b, qui sont respectivement
normaux aux plans bc, ¢d et ab (Figure 1.4.1.).
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Figure 1.4.1 : définition du réseau réciproque

1.4.2. Intérét du réseau réciproque

L’intérét du réseau réciproque vient de ce que tout vecteur Ty joignant I’origine de ce réseau
a I’un de ses nceud de coordonnées ha*, kb*, Ic* et qui est donc défini par :

75 = hd* + kb* + 1&*,(h, k et | étant des entiers simples), est normal au plan réticulaire
(hkl) du réseau et que sa longueur est I’inverse de la distance inter-réticulaire dy,y .

1.4.3. Symétrie du réseau réciprogue

Le réseau réciproque peut avoir un mode différent de celui du réseau direct mais qu’il posséde
toujours la méme symeétrie que le réseau direct.

1.4.3. Volume de la maille du réseau réciproque

Etant donné un réseau direct de base a,b,¢ le volume de sa maille est déterminé par
I’expression suivante :

v = ||(@b).¢|

Tandis que la maille du réseau réciproque possede un volume :
4



v* = ||(a*Ab). e

1.4.4. Valeur des paramétres réciproque

Les paramétres métriques se calculent en remarquant a partir du premier groupe de relation

que a* est perpendiculaire au plan b¢ . Le module de a* doit etre égal a I’inverse de la hauteur
du parallélépipéde élémentaire.

14

La hauteur de ce parallélépipede est donné par : ”5/16”, on en déduit la valeur de a*
. -, bAc
a’ = la*|l = |-~
De méme pour les relations de b*et c*
b= | 2 cAd
B Vv
C e = ||
cC = C =
%4

I.5. Systéme cristallins

Les cristaux se classent en systéme cristallins suivant la symétrie de leur faces, définie par des
axes de symétrie autour desquels le cristal peut tourner en présentant toujours le méme aspect.
Ces systémes se subdivisent a leur tour en plusieurs sous — systemes (le réseau de Bravais).
Ceci conduit a quatre systémes bidimensionnels et a sept systemes cristallins
tridimensionnels, j’aborderai ici seulement les systemes avec leur forme géométrique
primitive.

1.5.1. Systémes bidimensionnels (systéemes plan)

Il n’existe que quatre combinaisons linéaires de pions qui peuvent crée un systeme a deux
dimensions. Le systéeme le plus général est oblique (figure 1.5.1), un parallélogramme, et ne
possede aucune relation spéciale entre les axes cristallographique, a et b, et I’ongle y, le
systéme rectangulaire, le systeme carré et systeme hexagonal.

Oblique Rectangulaire Carré Hexagonal

Figure 1.5.1 : Réseau bidimensionnels
5



Le tableau 1.5.1 décrit les caractéristiques des systémes bidimensionnels lorsqu’ils sont décrits
a I’aide de mailles ¢lémentaires conventionnelles.

Systeme Forme de la maille élémentaire | Condition sur les parametres

Metriques Angulaires
Oblique Parallélogramme quelconque Aucune Aucune

Rectangulaire Rectangle Aucune y = n
2
Carré Carré a=bhb _r
r=3
Hexagonal Losange a=>h y = 2m
3

Tableau 1.5.1 : Caractéristiques des systemes bidimensionnels

1.5.2. Systémes tridimensionnels (systemes cristallins)
Sept systemes d’axes suffisent pour repérer les quatorze réseaux de Bravais .Ce sont les sept
systemes cristallins : le triclinique, le monoclinique, 1’orthorhombique, le quadratique(ou

tetragonal), le rhomboédrique (ou trigonal), I’hexagonal et le cubique.

Le réseau cristallin est naturellement décrit par une maille (figure 1.3.2).Cette maille est
caractérisée par :

Les parameétres métriques :a, b et c, cotés du parallélépipéde.
Les parameétres angulaires : a, B et y

Les caractéristiques des sept systemes sont décrites par le tableau 1.5.2 et leurs formes sont
montrées dans le diagramme qui suit.

. Forme de la maille Condition sur les parameétres
Systeme 416 ; e -
elementaire Meétrigue Angulaire
Triclinique quelconque Aucune Aucune
. Prisme droit a base s s
Monoclinique quelconque Aucune a=y=3 B #* 5
. Prisme droit a base s
Orthorhombique rectangulaire Aucune a=F=y= >
. Prisme droit a base s
Quadratique carré a=>hb a=F=y= >
— Prisme droit a base y
Rhomboédrique losange a=b=c a=B=y# >
\ 2
Hexagonal rhomboédre a=>b a=p= g Y = ?n
. A
Cubique cube a=b=c a=ﬁ=y=§

Tableau 1.5.2 : Caractéristiques des systemes tridimensionnels



Systéme triclinique
Minéraux cristallisant dans ce systéme : épidote, disthéne
axinite, babingtonite, kaolinite, labradorite......

Systéme monoclinique
Minéraux cristallisant dans ce systeme : gypse, augite, malachite
Baumbhauerite, azurite, fornacite, orthose, micas.........

Systéme orthorhombique
Minéraux cristallisant dans ce systéme : soufre, stibine, orpiment,Aragonite, barytine,
atacamite.........

z 1;
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Systéme quadratique

Mineraux cristallisant dans ce systeme : rutile, zircon, leucite, cassitérite, wulfénite,

apophyllite,

V4

{k

90~ 90

90

Systéme rhomboeédrique
Minéraux cristallisant dans ce systeme : quartz, calcite, corindon..

Z

1L

v

Systeme hexagonal

Minéraux cristallisant dans ce systeme : apatite, béryls, graphite, vanadinite, zinkenite,

A
VA

90°

90°

120°

v

v



Systéme cubique

Mineraux cristallisant dans ce systeme : fluorite, sel gemme, pyrite, diamant, grenats,

analcime, uraninte,.....
Galéne, diamant, pyrite, grenats, analcime

90°

90°

v

90°
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11.1. EIéments et opération de symétrie ponctuelle

Si une figure posseéde un élément de symétrie, 1’opération associée a cet €lément produit une
figure équivalente a la figure initiale, c'est-a-dire indiscernable de celle-ci. De plus, il est
nécessaire que la symétrie de la base de chaque point du réseau soit compatible avec la
symétrie du réseau Bravais. Cette condition de compatibilité réduit considérablement le
nombre de structure possible dans le cristal et les seules opérations de symétrie qui soient
compatibles avec 1’existence de réseau sont :

e Lesaxesdirects (n) d’ordren : 1,2,3,4,6,

e Lesaxesinverses (n) d’ordren : 1,2,3,4,6.
11.1.1. Opération d’inversion — centre de symétrie

A tout nceud uvw d’un réseau, on peut faire correspondre le nceud uvw symeétrique du
premier par rapport & un centre placé sur un nceud 0. Comme 1’origine est arbitraire, tout
point de 1’espace peut étre nceud du réseau et donc centre de symétrie. La figure suivante

schématise I’opération dans 1’éspace et en projection.

Centre de symétrie

11.1.2. Opération de rotation — Axe de symétrie

. . 2 , . , . ,
L’opération est une rotation de 7” autour d’une droite qu’on appelle axe de rotation d’ordre n
ou axe direct d’ordre n. La figure suivante schématise 1’opération dans I’espace et en
projection.

2|5

=

Axe de symétrie }—/

11.1.3. Opération de rotation — inversion
La rotation—inversion ou parfois inversion rotatoire est une opération qui peut étre

, , , . - 2 . .. y 71z
décomposée en deux operation : rotation de 7" autour d’une droite suivie ou précédée de
I’inversion par apport a un point situé sur cette droite. En symétrie d’orientation, ce point

;
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coincide nécessairement avec le point invariant 0. L’élément noté n appelé axe inverse
d’ordre n: n=n X1 =1 Xn. la figure ci-dessous illustre cette opération dons 1’espace et
en projection. Le plan de projection est perpendiculaire a 1’axe de rotation au centre

d’inversion.

21
= n
%
Rotation — inversion ’_/is

11.1.4. Représentation graphique des éléments de symétrie

Un axe d’ordre n est le plus souvent orienté perpendiculairement au plan de la figure excepté
I’axe d’ordre 2 qui est parfois dans le plan de la figure.la nomination ainsi que les symboles
de ces opérations sont regroupés dans le tableau( 11.1.4.).

Axe Nomination Symbole Interpétation
graphique
1 Identité Néant Rotation de TT[
2 Binaire ' Rotation de 2;
3 Ternaire A Rotation de ?77
4 Quaternaire Rotation de %TT[
6 Sénaire e Rotation de %T
1 Centre de symétrie O Inversion
2=m | Axeinverse d'orde 2 0 Rotation de nguivie de l'inversion
3 Axe inverse d'orde 3 a Rotation de 2?ﬂsuivie de l'inversion
4 Axe inverse d'orde 4 Q | Rotationde %Tnsuivie de l'inversion
6 Axe inverse d'orde 6 o Rotation de 2?” suivie de l'inversion

Tableau 11.1.4 : représentation graphique et symboles des différents éléments de symétrie

11




Un axe d’ordre 2, quant — il est dans le plan de la figure, est représenté par les symboles
suivants :

Un axe d’ordre 2 = 2 x 1 =1 X 2 = m, équivalent a une réflexion par apport a un plan. Un
symbole particulier est employé pour désigner le plan de symétrie (miroir). Sa représentation
graphique est :

e Pour m perpendiculaire au plan de la figure : _
e Pour m dans le plan de la figure : —I

11.1.5. Représentation stéréographique des opérateurs

Lorsqu’ il n’existe qu’un seul axe de rotation, direct ou inverse, il est commode de choisir
I’axe des poéles selon cette direction. Les figure (I11.1.5) ci — dessous, donnent la projection
stéréographique des positions équivalentes obtenies en appliquant les différents axes de
symeétrie.

11.1.5.1. Axes directs

3 : Axe direct d’ordre 3 4 : Axe direct d’ordre 4 6 : Axe direct d’ordre 6

11.1.5.2. Axes inverses

1 : Centre d’inversion 2 : Axe inverse d’ordre 2

12



3 - Axe inverse d’ordre 3 4 : Axe inverse d’ordre 4 6 : Axe inverse d’ordre 6

Figure 11.1.5. : Projections stéréographiques des différents axes de symétrie

11.1.5.3. Représentation matricielle des opérateurs de symétrie

Opérateur identité :ZT"

AA

oy

A
ay Ty

Il
S O -
QL QI Q

+

—_

[yl

+

o

Q

La matrice de transformation est :

1 0 0
[RI=]0 1 0
0 0 1

Quelque soit le repere, x, y, z se transforment en x’,y’,z’" par la rotation de 2 de la

maniére suivante :
0l rx X
o= [
11tz Z

Il
1
=]}
e
—
< X
L—
Il
[r—
o -
_ o

o
o

‘ . . 2
Opérateur binaire :T"

Pour I’axe 2 selon ¢, et @ et b perpondiculaire & &
@' = —1d + 0b + 0¢
4 b’ =0d—1b + 0
¢'=0a+0b+1¢

y
¢
\ ar La matrice de transformation est :
_)I
b 2
v

13
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[S—)
I

| —
(=)

o rIo
o

[

Quelque soit le repere, x, y, z se transforment en x’,y’,z" par la rotation de = de la
maniére suivante :

X1 1 [T 0 o [*
[y’ = [R] M=[0 1 o] M=H
z zl 1o o 1llzd |z

. . 2
Opérateur ternaire :?"

- ) - i - H N o ) 2
¢ selon I’axe 3, a et b perpendiculaire a ¢ et forment entre eux I’ongle ?n

i’ =—1d + 0b + 02
& b’ =0d —1b + 02
¢

¢ "
N "=0d+0b+1¢
bl
& La matrice de transformation est :
0 — >
a b 01 0
[Rl=11 1 0
0 0 1

. 2 .y .
x,y,z Se transformenten x’, y’, z' par la rotation de ?” de la maniere suivante :

x' N 0 i 01 rx y
y' =[R]M= 110 Mz x—7y
Z zl 1o o 1llz z
Opération quaternaire : %"
A @' =0d+ 1b + 02
L] 4 b’ = —1d — 0b + 0¢
¢ &' = 04d + 0b + 1¢

La matrice de transformation est :

v

A
B/
b
O;V

v d’ 010
[R1=]1 0 0
00 1

. 2 . .
x,y,z Se transforment en x’,y’,z’" par la rotation de T" de la maniere suivante :

14



x' N 0 1 o0lrmx y
[y’ = [R] M = [1 0 0] M = x]
z' Z 0 0 11tz z
Opération sénaire : 2?"
T4 @ =1d + 1b + 0¢
Iz b’ = —1d — 0B + 02
h! ¢ =0d+0b+1¢
b . La matrice de transformation est :
i ~o g
C_i’
1 1 0
[RI=|1 0 0]
0 0 1

x' o 1 1 0]px xX—=y
[y’ =[R][y=[1 0 0] yl= xl
z z 0 o 1llz z

Centre d’inversion : rotation de 27 + inversion

"= —1d +0b + 0¢

a
b' = 0d — 1b + 02
¢

Ay

-

"= 0d + 0b — 1¢

La matrice de transformation est :

Sl

15



x,y,z Se transforment en x’, y’, z’ par I’inversion de la maniére suivante :

; ; ob-[

ZI

x1 1
= [R] M = [0
zl 1o

Miroir m = 2 : rotation de 7 + inversion

Pour d et b dans le plan m et ¢ perpendiculaires a m

A
¢ @ =1d+ 0b + 08
b’ =0d + 1b + 02
¢ =04+ 0b—1¢
o
a g La matrice de transformation est :
a S
. b
CI
1 1 O
[R]=|0 1 0
0O 0 1

Quelque soit le repere, x,y, z Se transforment en x’,y’, z’ par la réflexion, par rapport au plan
db , de la maniére suivante :
x' X 1 0 0]x X
-l 3 36-p
zZ 0 0 11tz Z

ZI

, = . 2 . .
Opérateur 3 : rotation de ?" + inversion

S . > C , 2
¢ selon I’axe 3, a et b perpendiculaires a et forment entre eux I’angle ?n

A
¢ b'=1d+ 1b + 08
¢'=0d+0b—1C
< Z La matrice de transformation est :

0
a N}'

16
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o]
—
Il
—
- o
O =
o O
—

x,y,z Se transforment en x’, y’, z’ par I’inversion 3 ,de la maniére suivante :

ol 95-b

z' z

Opérateur 4 : rotation de g + inversion

L’axe 4 selon ¢, d et b perpendiculaires a ¢ et forment entre eux I’angle droit.

@' =0d—1b + 0¢
¢ b' =1d + 0b + 02
¢ =04+ 0b—1¢
<4 ho La matrice de transformation est
s
¢’ 10
v [RI=11 0 0
0 0 1

x,y,z Setransforment en x’, y’, z’ par I’inversion 4 ,de la maniére suivante :
X x 010

-l 5 3B

! 0 0 1

VA
Opération 6 : rotation de g + inversion

C selon ’axe 6, a et b perpendiculaires a ¢ et forment eux ’angle g

QU

A
2 @ =-1da—1b + 02
) b' =1d + 0b + 0¢
a ¢ =0d+0b—1¢
S i,
4
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La matrice de transformation est :

[R]

1
=11
0

S O I

0
0
1

|

x,y,z Se transforment en x’,y’, z’ par I’inversion 6 ,de la maniére suivante :

xl
ZI

11.2. Axes hélicoidaux

=[ﬁ][

X

¥4

|

110
1 0 0
0 0 1

—x

Il s’agit de chercher dans quelles condition une rotation de 2m/n autour d »un axe n suivie

(ou précédée) d’une translation £ paralléle & cet axe, peut amener une maille du réseau a
coincider avec une autre. On en déduit que les seules axes hélicoidaux qui puissent exister

son :

21;31;32;41;4,;43; 64; 6,; 63;64; 65

Le tableau 1.2 suivant indique la représentation graphique conventionnelle ainsi que la part
translatoire de ces axes lorsqu’ils sont perpendiculaires au plan de la figure.

Axe | Symbole Nature
graphique | de la translation
2, ] 1/2
3, A 1/3
3, A 2/3
4, & 1/4
4, & 1/2
4, V'S 3/4

Axe Symbole Nature
graphique | de la translation
6, * 1/6
6, L 4 1/3
64 ® 1/2
6, & 2/3
6+ Y 3 5/6

Tableau 11.2 : symboles et représentations graphique des axes hélicoidaux

11.2.1. Représentation matricielle

Opération 2 : 2, / ¢, latranslation f = %E

+1/2

xl
yI
ZI

=[R][

X

y|+

Z

18

o IO

NIRrO O

Il
N |-
+ <R




Opération 3; : 3,/ ¢, latranslation ¢ =

+1/3

+2/3

Opération 3, : 3, / ¢, la translation ¢ =

+2/3

+1/3

[ x
y
L7

y

14

II

I]=[

X
|-

R

R

]

X

y
z

]

Opération 4, : 4,/ ¢, la translation £ =

+1/2 +1/4

+3/4

X

y
z

1e
3

2

-C
3

]+[z]=[

!

!

+ ]

!

1¢
4

-

19

0
1
0

|

0
1
0

S R

S I

S I

S R

= o O
—

o o

S O i o O

S O -

rX 0 y
o = |x—
3+t :
-Z 3 ;T2
y 0 -x+y
x=y|lylol=| =
I R e
§'+'Z 3 3 z
_x 0 )_/
0= [x—v¥
340l
LZ 3 §'+'Z
y 0 —x+y
X — 0 — X
N B
§+Z 3 317
01 %1 [9] y
0 yl o= x
1 1
11tz n _Z+Z_
off Y1 [0 X
X ol=| ¥
o | ES R e
1 n | n -E+Z
o1 * 0 y
y of = x
1 E+Z 2 2



Opération 4,: 4,/ ¢, la translation ¢ = %?

+1/2 x' X 0 1 0]rx 0 y
[y’]=[R]M+[t]=[1 0 0 M+ Ol=1,*
z' z o o utz! |5 |7t+7
+1/2 _
X i X' 0 I 0 y 0 7
y'[=R|y|+[E]=|1 o of[,* [+|%=|y
z" z 0 0 ufz+z] |37] Iz
1 [ o 1 ojfx] [ y
v =Ry |+ =1 o of|y|+|?=]."
z3 z" 0o o ulzl [5] |7F%
Opération 45 : 43/ ¢, la translation £ = 3¢
+3/4 1 oo 1 oo [O [
emfen-f 3 98-l
z' z 0 o utzl |7 |7t+72
/4
X i X' 0 i 0 _’)_] 0 )ﬁ
y|=R|y|[+[E=[t o of[,* |[+]|°=],"
z" z' 0 0 1l|;+72 " Stz
1 [ o 1 ol * 0 J
=Ry [+[E=[1 o of[,” |+|¢=]."
73 7' 0 0 1 E_|_Z 2 Z+Z
Opération 64 : 6,/ ¢, la translation £ = %E’
+1/3 +1/6 x: _ ¥ . 1 1 0] 8 x;y
Y|=[Ry|+[f]]=]1 o of[y[+[V|=].
172 z z o o izl 7| [5F7
+2/3 +5/6
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x" [x 1 1
y'[=[Rl|y'[+[f]=|1 o
z" z' 0 0
x3 e 1 1
y3]=[R] y" +[t]=[1 0
z3 z' 0 0
x4 3 x3 1 1
yH =R [y*[+]e] =1 o
z* 73 0 0
x> 3 x* 1 1
vy =R [y*[+[¢e] =1 o
75 74 0 0
Opération 6, : 6,/ ¢, la translation ¢ = ;E

+2/3 +1/3 x' [ S 110
y'| = [R] yl+[t]= 10 0
z z 00 1

+1/3 +2/3
x" [ 1 1
y'|=[RI|y'|+[f]=]1 o
z" z' 0 0
x3 e 1 1
v =[RIY'|+[f]=|1 o
73 7"’ 0 0
x* 3 x3 1 1
yH =[RI|y?}+[(]=[1 o
z* z3 0 0

21

s

_ o

N |-

+ <R
+

-tz

+
wlm o O

f»IHO OI
|

0 y
0l =[x —
1 1
P -tz
0 X
of=| ¥
1 1
g E+Z
0 —-x+y
0] = X
- 24z
6 3
y
_ |ty
2tz
6
x—=y
x
Stz
[ 3
0] y
Ol=|x—Vy
1 2
3 3T 2
g -
i
3] 12
[—x +y
X
T4z
[ 3



x° x*
H _ 17y |+
ZS Z4-
Opération 65 : 63 / ¢, la translation £ = %E
+1/2 X x
y'] - [A] M 7]
+1/2 z' z
1/2
xll ~ xl
y'| =Rl |y'| + [£]
ZII ZI
x3 K 1 1
v =I[R1|y'[+[f]=|1 o
z3 z" 0 0
x* 3 x3 1 1
v =Rl ¥+ [f]=]1 o
z* 73 0 0
x° ES 1 1
yS | =1[Rl[y*|+[]=[1 o
z° 74 0 0
Opération 6, : 64 / ¢, la translation £ = ;?

x' X
+2/3 , - 5
+1/3 [y = [R] [yl + [t] = [
z' z
+2/3 +1/3

22

:[1 0 off,” +(1):—2x+y
0 0 1 §+Z 3 §+Z
11 o [O] [T
P 00 PL+9 =|,*
0 o 1zl |[5] |31%

1 1 o][* =] [9] y
=11 0 of|,* [+|%=|x-¥
o o ufz+7] |;] z

off 7 1 [° X
O] x—=y|+ (1) = 1y
1 Z B -E+Z-
off 1 [ [—=x+v
1 1
1 E+Z > VA
0 y
0][-x+v¥
1 1
Utz a2t
1 1 ol [9] [T
10 0[4+—2::2x
0o o utzl |5 |31+%



x"! ES 1 1 ol[*77
y”]= [R]|y'| +[¢] = [1 0 off,
z"’ z 0 0o 1l|zt2
1 110
=Ry |+[f]=]1 o of|[7 Y|+
73 7" 0 0 1 §+Z
x4t i %3 1 1 olrx 0
yi=R|y* [+l =1 o of|7|+]|?
z* z3 0 o 1llzl |3
x5 ) x* 1 1 0 —x+y
y®|=I[R] y4+[t]=[1 0o o||,
25 74 0 0 1 §+Z
Opération 65 : 65/ ¢, la translation ¢ = EE
+2/3 45/6 _
x' R 1 1
+1/2 ) y'| = [R] M +[f]=1]1 o
z' z 0 0
+1/3 +1/6
xu 3 xl 1 i 0 X—=Yy
y'|=[Rl|y'|+[[]=]1 o of[s*
z" ' 0 0o gtz
NN 1 1 o[ Y
=R |y"[+[E]=|1 o of|3~
73 7 0 0 1 §+Z
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x4 %3 11 0 DE 0 —Xx+y
[y4]=[1?] y3+[?]=[1 0 0]13’ +2=|,*
74 23 0 0 1 E+Z - §+Z
x5 2t 1 1 o[>tV 0 y
y®| = [R] y4+[5]=[1 o ofl ,* [+]9=|7T7
75 74 0 0 1 §+Z < E+Z

11.3. plans de glissement

Une autre opération (m, t) de symétrie est la réflexion par apport a un plan m (miroir) suivie
ou précédée d’une translation ¢ paralléle au plan. £ doit étre compatible avec 1’état cristallin,
¢’est donc une fraction de la période dans la direction de £ , orienté selon une rangée paralléle
au plan m.

Tout comme pour les axes hélicoidaux, il y a une stricte limitation des translations possibles,
qui est due au caractere périodique du cristal.

Ces conditions restreignent fortement le nombre de plans de glissement possibles. On en
distingue cinq :a,b,c,n,d.

Plansa,betc

On désigne les plans de glissement par les symboles a , b, ¢ si le glissement s’effectue le long
> 7T o - - 15 17 15

desaxes d, b, ¢ respectivement et sa grandeur est t = 54, 5b, ¢

Plansn et d

Dans le cas ou le glissement est dirigé le long de la diagonale du parallélogramme construit

sur la base @, b porté par le plan suivant lequel s’effectue le glissement. Le plan est noté n Si
le transport est égal a la moitié de la longueur de la diagonale du parallélogramme :

nd 1 - e 1 - = 1/7 = 1 - i - - 7 9 I3

t = E(a + b),zl(a + cl,ngj c) Oli E(a + b+ cl), il est rlote d s’il est égal au quart de la
diagonale : £ = - (d £ b),; (b £¢),; (E£d) ou ; (£d+ b £ )

On a donné dans le tableau 11.3 toutes les représentations usuelles de plans de glissement
adoptés par le systeme international.
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Nature de la translation

plan Symbole graphique
Normal au plan | Parallele au plan
de la figure de la figure
m / 1| Plan ordinaire, sans translation
ab | ---m=----- ' “ %dlelongdexou%ﬁlelongdey
C | e Néant %C—') Ie |Ong de Z'% (a+l—5+5>) Ie |Ong
de [111]
— .= 1,5 - 1,5 g 1,5 g
n N g(a+ﬁ) ou Z(a@+b) ou ~(a+b) ou
#a+b+a
1,5 i 1.7 - 1,5 -
d i m i ms ) T %(ai-b)_)ou Z(bic) ou Z(Cia) ou
" (za+tb+¢)

Tableau 11.3 : symboles et représentations graphiques des plans de glissement

11.3.1. Repreésentation matricielle

Plan de type m :

Le plan est paralléle au plan de la figure

b
® x' x 1 0 0%y x
yi=bﬂ)1=k 1 9P1=P]
z zl 1o o 1ltzl 1z
a
Le plan perpendiculaire au plan de la figure
//
@ x' x 1 0 0]px7 %
= H= my] - [o 1olly|-]y
v Zz zl 1o o 1llz]l Lz
e
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Plan de type a

Si ae(d, b)

o

©)

N | =
Qu

Q

Siae(a,cd)

Sl

N |-
Q
Qu

Plan de type b
Si be(d, b)

—

N |-
S

S

O @

Q

Sibe(b,d)
b
2

O

3>

Q

x' X 1
[V:WPFWZF
z' z 0
x' X 1 0
P:mwhmzkl
7' VA 0 O
x' x 10
[y=mphm=k1
7z z 0 0
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0
0
1

0
0
1

|

0
0
1

0
0
1

X
y

Z

X

y
z

|

|

|+

|+

X

y
z

X

y
z

|+

ON| RO

ON| O

E

O OoON| -

S ON| P

N| =
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Plan de type ¢

Sice(a,c)
1 b
2
0:0
a
Si ce(b, )
1
2 -
o b
O

Qu

Plan de type n

Sine(d,b)
N 2
2 p
O
1
2 F)
a
Sine(d,c)
1
2 p
O
i
1o
2
ar

x' X 1
y’]=[m] y +[f]=[0
7' z 0
x' X 1
y'| = [m] M +[t] = [0
7 z 0
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Plan de type d

Si de(d, b)
11
4 2 B’ /
X
1 O y'
4 . Z’
1
2
a
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Chapitre 111 :
Réseaux de Bravais




I11.1. Introduction

Le réseau se déduisant de la structure, celui-ci présente des symeétries (de position) qui se
déduisent des symétries de la structure, on peut dire que le réseau est plus symétrique que la
structure atomique. On peut d’ailleurs facilement vérifier qu’un réseau est toujours tres
symétrique, dans le sens ou les symétries qu’il présent sont toujours évidents. Par exemple les
axes de symétrie que présent un réseau sont toujours des axes de symétrie directe.

Pour un systéme cristallin donné, les réseaux associés aux structures appartenant a ce systeme
vont donc présenter des axes de symétrie directe dont les ordres sont ceux qui définissent ce
systéme. Par exemple le réseau d’une structure quadratique présente un axe direct d’ordre 4.

Il en résulte pour chacun de ces réseaux la possibilité de choisir une maille dont la géométrie
mettra en évidence la symétrie principal du réseau (et donc celle de la structure) , par exemple
la maille de la chalcopyrite a la géométrie d’un prisme droit a base carrée qui met bien en
évidence, parallelement a ¢ 1’axe de symétrie d’ordre 4 du réseau. On remarque cependant
que cette maille posséde un nceud en son centre. Ce qui lui donne au total deux nceuds en
propre. On aurait donc pu choisir une autre maille. Avec un seul nceud en propre, Mais cette
maille n’aurait pas mis en évidence la symétrie quaternaire [2].

111.2. Les modes de réseaux de Bravais

Pour un systéme cristallin donné, la géométrie de la maille correspondante peut s’adapter a
plusieurs réseaux. Ces différents réseaux correspondent a différents agencements de nceuds
dans la maille, qui respectent les symétries caractéristiques du systeme. Ces différents
agencements de nceuds s’appellent des modes [3].

Ainsi, par exemple, pour le systeme cubique, on dénombre trios modes de réseau possible :

Le mode primitive P : correspondant aux réseaux definis par une maille caractéristique de ce
mode ne possédant des nceuds qu’a ses 8 sommets (soit un seul nceud en propre).

Maille élémentaire primitive, un seul nceud
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Le mode centré (ou corps centré I) : qui présente un nceud au centre de la maille en plus des
nceuds a ses sommets (ce qui lui donne deux nceuds en propre).

Maille élémentaire centrée

Le mode faces centrées F : qui présente un nceud au centre de chaque face de la maille en
plus des nceuds a ses sommets (ce qui lui donne quatre nceuds en propre).

Maille élémentaire dont toutes les faces sont centrées

Mode 4, B, C

Maille multiple ou les motifs sont placés aux sommets, au centre d’une face et au centre de la
face opposée.

Mode A Mode B Mode C

Maille 2 faces centrées
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111.3. Dénombrement des modes de réseaux de Bravais pour le systeme quadratique [4]

La maille du réseau primitif (P) est définiepar:a=b #c,a = =y =90, I’axe
quaternaire A, est paralléle a c.

Parmi le réseau quadratiques possibles, cherchons ceux qui remplissent les conditions pour
étre un réseau de Bravais.

11/2
b |

! WY ,

1/2 ' 1/2 1/2 b R

L - —— - -—-—--- 4
| ¢
| Y
| S
1 N
1 N
| a d
'1/2

Figure I11.1 Figure 111.2

Corps centré : Oui

Figure I11.1 : les nceuds de coordonnées enticres et demi-entieres ont le méme environnement
Face C centrée :Non

Figure I11.2 : la maille est réductible a une maille quadratique de parameétres : on retrouve le
mode simplea’ =a/v2 b'=b/N2 ' =c

Face A ou B centrée : Non

Cette disposition ne respecte pas la symétrie du systéme quadratique.

1/2
_kK =
3 /,/ \\
172 &7 AN 1/2
1l\ “] 1/2 —-_—— - -
N 4
N 4
N e
N 7
5. -
Lg
1/2 a
Figure 111.3

Figure 111.4
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Faces A et B centrée : Non

Figure 111.3 : les trois faces sont centrées. La maille est réductible a une maille quadratique
corps centré : de paramétres a’ = a/vV2 b'=b/V2 ' =c

Face C centrée et corps centré : Non

Figure 111.4 : Tous les nceuds n’ont pas le méme voisinage.
En conclusion : il ne peut exister que deux modes de réseaux : primitif (P) et corps centreé (1)

Quadratique P Quadratique |
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Chapitre VI :
Groupe spatiaux




1V.1. Introduction

I1 existe 230 groupes de recouvrement, répartis entre 32 classes de symétrie d’orientation dans
7 systemes cristallins.

Ici encore, le groupe spatial résulte de la combinaison d’un mode de réseau avec une classe de
symétrie d’orientation appartenant au méme systéme. A chacune des 32 classes de symétrie
vont donc correspondre plusieurs groupes spatiaux, pour les dénombrer on utilise, 1a aussi, la
notation de Hermann-Mauguin. Elle consiste a faire précéder le symbole international de la
classe ponctuelle de la majuscule P, C, I, F ou R précisant le mode de réseau de Bravais. Ce
mode indique bien sur les translations internes de la maille élémentaire.

IV. 2. Directions de symétrie du systeme quadratique

Le groupe spatial sera donc composé de la lettre majuscule P, A, B, C, | ou F suivi de :
Chiffre éventuellement sui de /lettre, tous deux relatifs a ¢ ,

Eventuellement suivi de deux symboles :

Chiffre ou lettre relatifs a a,

Chiffre ou lettre relatifs a [110].

Dans notre cas, nous avons un axe d’ordre 4 relatif a ¢, suivi de /lettre. Cette lettre peut étre
un miroir m ou un plan de glissement .

IV.3. Dénombrement des groupes spatiaux du systeme quadratique de la classe 4/m

Le dénombrement des groupes spatiaux peut se faire a 1’aide d’une méthode géométrique.
Ainsi pour la classe 4/m du systeme quadratique (deux modes : P et I) correspond a priori,
pour le mode P, 24 groupes :

P4/m ,P4/a,P4/b ,P4/c,P4/n,P4/d P4, /m, P4,/a,P4,/b ,P4,/c ,P4/n
P4,/d ,P4,/m ,P4,/a ,P4,/b ,P4,/c ,P4,/n,P4,/d P4s/m , P4s/a,P45/b,
P4y/c,P4s/n,P4s/d.

Au mode | devraient correspondre, dans un premier temps, 24 groupes également :

14/m ,14/a , 14/b , 14/c , 14/n ,14/d , 14,/m ,14,/a , 14,/b, 14,/c , 14,/n
14,/d,14,/m ,14,/a ,14,/b,14,/c,14,/n,14,/d ,143/m  [143/a,145/b,145/c
[45/n,145/d.

Il est géométriquement impossible de considérer les groupes spatiaux contenant le plan de
glissement de type c. Les groupes :

P4/c,P4,/c,P4,/c,P4s/c,14/c,14,/c,14,/c, I45/c

Pui ce que la translation du plan ¢ doit étre paralléle a 1’axe d’ordre 4. Ces groupes sont donc
rejetés.
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Les plans d sont propres a la structure du diamant et ne peuvent étre observés que dans les
groupes spatiaux: Fmmm , I4/mmm ,Im3m et Fm3m.

Etant donné que les axes a eth sont interchangeables dans le systeme quadratique, on peut

observer sur les stéréogrammes ci-dessous que les groupes P4/m et P 4, /m et P 45 /m sont
identiques.

P4/m P4y /m
N o
® > B’ S
b z b
®.® > ®,&® >
& 3§
4
a a
v v
P43 /m

| =

& \‘
Sl W

S

®
v

B

Q

On peut observer que la projection des positions équivalentes des groupes P4/a , P4/b
P4,/a,4,/b,P4,/a ,P4,/b,P43;/a,P45/b,P4/n,P4,/n,P4;/n.
Sont identiques du fait que les axes a et b sont interchangeables.
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P4/a

Sl

v

QL

P4,/a

S|

v

Ll

Blw

QL

Q

S|

Bl w

Q
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S

O
L 2
®
v

P4;/a

S

v
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P4, /b
1 1
oK 2 E
@)
* -
10 1
2 2
a
\ 4
P4;/b
3 3
1 b 1 7 N
ZO 2 b
*o
10 1@

Q




P4/n

P4, /n
1
. 1
@) - Z D4 -
0 b 0 b
e 30
.
2
3
y
a a
\ 4 v
P4;/n
3
) 3
1 ba R
0 b
\ aT®) >
10

Q

P4,/met P4,/nneressemblent aaucun autre groupe sont donc présent en compte



QL

P42/m

P4‘2 /n
Ff 1
2 . 02 )
" Q¢ b
® g o) >
. .
E 2
1
2
1
2
a a
v il
14/m 14y jm
1
5 ;B .
> R 4 ® .
3 ®
1 L 4 5
1 5 X
® ®
N N
. &
a
' \ 4

38



14,/m

R

Q@ N =
S

v

®

Q

14/n

—1/2
-1/2

v

-1/2
—-1/2

+1/2
+1/72_ |Q

[021]
(;@
+1/2
+1/2

QU
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143/m

E >
18
1
Qg 4
® "’Q@
3@ 1
n 2
a
\ 4
14, /n
+1/2 .
-1/2 2 5
R & )
& ®—1/2
+1/2
+1/2 59_1/2
L 2
®+1/2
-1/2
a
v




14, /n

2 2 >
e 3 b,
3<8 4
5
6. ®
Dy
& ®8
7
a
v
3/4 3/4
1/4@ 2 ®1/2 1/4@
1/4
1/2 ® S5 3/4 ® 6: 112
®3/4 8- ®1/2

1/4
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I145/n
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v
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14/a
o 1 2 >
2 b
C)" 5 -
O 1 5
2
1 032
2
O.Ol
10 3
2
g
14, /a
1 : :
1o b3 i
2 b
O’Q/O
30 1
4 P
1 b >
2 o ‘Z)
3 1Q
P P

Q
ne

I4/b

O b
O._() —>
®
1
% op)
O.Ol
g 3
2
14,/b
1 ! 1 -
L oY = 4 >
ZO/Q/O 2 _Q
39 3
4 4
3 3
P O3
O’*O
L BT I
4
a
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14,/a 14,/b

1 1 1 1
@) r's 5 b Q V'S 5 __Jl
O % 10 1
2 2
1
b NN
O %
O 1 Ol
1 ® - z O z
- 2 2
a a
145/a 145/b

3 1 3 3
%O oy 4 2 % O 1 1 Z
@) Q O —
10 3 1 10 1
4 Z 4 4
3 1
1 7 i“
@)
Ol
1 9 5
7
5’"

Il en est de méme pour le mode de réseau | , les seuls groupes de recouvrement qui restent

sont :
14/m et 14, /a
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IV.4. Coordonnées des positions équivalente

Groupe Coordonneée des positions équivalentes
XV Z V%2 5 5,2 5 Y,X,Z
P4/m XV,Z V%2, X,y,Z ; V,X,Z
XNV Z V%2 5 X,V,Z 5 V,X,Z
P4/ 1 _ -1 _ .1 N 1 R
a STOYVZ Yot X2 o— X%Y,Z Y5+ %2
XV Z 5 VX2 5 X,V,Z 5 Y, X, Z
1 - .1 _ 1 _ .1
P4/b x)_+y;Z ;__y,x:Z ;x:‘_y;z a_+ yier
2 2 2 2
XNVZ V%2 5 5,2 5 Y,X,Z
1 1 _ 1 1 _ 1 1 _ 1 1
P4/n LR i 5 A S I S A S A s A 4

. n~y 1 . 1 .
x:y;Z ) ylx;_+Z ’ x;y;_+Z ’ Y:x,_
P4 /m 4 2 4
1 —. — 1 I | i _ 3
x:y;Za y:xiZ_Z1 x;y;E_Z y y;x;Z_Z

S 1 -1 _3
XY, Z s Y%,z %Yotz Y%tz
P4,/a 1 - -1 1 1 _1 .1 3
E+x:y;Z,y1;+x;Z_Z aE_x;y;E_Z,y;z le_Z
S 1 -1 . _3
vz ,yx,-+z,x,y,-+z,yx-+z
P4,/b 4 2 4
1 1 _ 1 1 | _3
X, oty Z o= VX7 —Z %Y Z 5t X2
. n~y - __1 _3
X,VZ , y,xX,-+2Z; x,y,;+z ; y,x,z+z
P4y/n 1 1 _ 1 1 1 1 1 1 1 1 3
E+X,E+y,Z,E—y,E+X,Z—Z,E—X,E—y,E—Z ,E+ y,; X,Z—Z
. n~y 1 - S, Ay — _1
x)ylZ)lylxlE+Z b xlylZ’nyJE+Z
P4,/m - - 1 - — o _1
x:y;Z, ylxiE_Z1 x:y;zy y;x;z_z
. n~y 1 - S, Ay — _1
x;y:Z; ] y,x;5+z ] x:y;z ] y;x;E+Z
P4,/a 1 _ -1 1 1 __ . 1 1
Steyz Yy, otxo—z io- XY,z 5y, mX%;72
. a7 1 . v i _1
XYz, y,x,5+z » XY, Z y,x5+z
P4,/b 1 _ 1 1 | 1 _1
XotYzZ i o—YXo—Z %57 Y 5t o~z
S _ 1 o _ _1
XYz, y,x,5+z » XY, Z y,x5+z
P4,/n 1 1 _ 1 1 1 1 1 _ 1
Stx sty z i o-yotxo -z o= Z S+ Yo Xs -2
. _ 3 C__1 . _1
x;y;Z; 1 y;x;z+z 1 x,y;5+z 1 y;er-I_Z
P45/m _. — 3 L -1 . _1
NV 2y YoXog =25 XY, 57 4 X, T 2
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P4
3/a
X Y
» Yz, s y,x,3+z DX, 7,
2 X;Y;Z_)_/l é 1x,y’_+Z &
) '2+x;__Z .1 ’ 1y’x'_+Z
P43/b RS AR L
1 x’y’Z’ ;}_]x3 > ,}’;E—X,——Z
X;_+ ~ 1 ’ ’Z+Z’f_1 |
2 V,Z |- — 3 HEANE ‘
) y;x__ : ’y’x_+
P4s/n T4 Z;f,l_yl 1,4 i
1 x’yZ _ 3 2 ’y ,—+}’fl
E+nl+ _ 1"’%%—+Z' > o
Lyy,z; oyt e i
P +x,-— i L
2 | .1 | A +
I4/m e e
Xiyz-_ "2 y’z Z;l+ : -
T AR LAl SR
-— - ’ :
Lextenies 1oy TR VA
-— | . 2 | __
2+x’_+yl > y,2+x,—+ 1 ’ 1y;X,Z
: ’Z_Z._ 1 2 Z,_—x1 1
12_.’yﬂ_-l_.x'l . ’E_y’_-l_z 1
2 ’Z_Z-__ 1 2 ’_+ 2 ;
. oxio ;2 y,-—Xx,-+
1 x,y,Z.— 2 12+yi__
1 —4xvVZ . YVxz XYy e
il . 2 YV, Z PRI |
2 ) +y_ - " P b
2 '2+Z-_ 1 2 ’ ’ o 1
1 - . 1 ’ : _
L%+y1 2 ¥2+M5+z 1 J Y
2 T—Z, = N
I 2 % z_y,x,%_z-jzl ERNEN B
4/b ’ ’E_y’_ Z'l ; 'z_x’_+Z
XV,Z Y : & " |
1 , lz1yx ¢ 2 yrxp__Z
| 1, X, Z X :
il 1 SEYZ - G
: | +y_+ . 2 %XZ‘-_l , X, Z
2 ) zZ , - 1 | L &
| ’Z_y,_-l_xl 2 y,Z;—+ - =
rat; . JESIPIN 1 ;T Xz
2 ,}’:2_2'371 12 ,z_x’_ :
,2+m§—z-l g AN :
. 2 sty 21%5 %§+Z
l+ ) x,yZ._ ’2 x;__Z
1 2 x)_+yZ_-1 ' ’y'x’Z-f_ |
_+x1 12 4 y T l | ’y'z y_
iy S~V tx 7z L VX, Z
2 12+Z; P : 21 | 15 i %
1 )
1 2 y'2+X;_+ L1 1 y’Z’_+ 2
o : S 2 2 Y, X
,y’Z—Z'.’)—] 1 ’2 xl_ y1+ 2 ;Z
| . =
. ,x'z_z _x—l 2 72 z -+ 1 1
1/m ’ ’y’__Z ] 2 y;z x;_+
x’ylz;yxl 2 1er;__Z 2 Z
: Xrtz o B+
1 " 5 .
E+xl+ 1 ’y’z’ y’x'l_z___'lz Z1in,§+Z
1 ’% y'5+z-l 14 1x,y,5—z'y‘34
-— | ] : 3 1 x__
2+x,5+y’__z.% y,%+x,Z+Z'l x 4 ’4_ VA
2 "2 i
2 %_+x§_ 2 3Nz 14
: ' . 2 1y v, = 1
4 1 ) x,-+
2 ! Z 3 5 2 ’ Z
S 1
2 y,z X,— Z
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_ 1
x Z. - - __1 -
14,/ 1 A y,x 4+Z ; x,y,5+z sV, X, -+ z
-+x,v,Z ;Y= + ! = v,
X,~—Z ;=-— -—Z;
1+x1-|2_ ) 1) 14 Z 12 x:y,z Zyyr__xl__Z
— — — - — — 1
StHXS+ys+z 5 o-yotx; +z;——xl—yz'l+ - -
4 ) : :;1_ 2 5 ) 1y Y;E—x;‘+z
X, Z>+Y.;—Z; -—y,x——Z'fl— Z ;= 4
2 2 ’4 y 5 y,Z,E+ y;x'Z_Z
xX,V,Z ; _x1+ © X7, 3
14, /b ) 20 Ytz iy stz Yotz
X,=-+y,z ;-— x1 - %, L -
—Z - — P . =3
l+x1 21 21 y) ) 1xF2 ylz Z |E+ y:er_Z
> STYS Tz S y, +x +Z;l—xl— z = . .
) ) ; 2 ) y’ |2+ y;E_x;_+Z
StTXys—2 o+ x,——Z'l—x"' : : 4
2 4 ' 5 ,y;Z ' y;E_X;Z_Z
_ 1
x Z. — . __1 . _3
S U G S RS S S
_ X, — 7 1
Stxs+tyz 2 y;+x——z;——x,1—yl—z'l+ -
l+x1+ . 2 2 2 "2 y,;—x,z—z
> STYStzZ S ooy +x +z D —xs— x . .
;3 ) Y,z ’5+ Y,E—X,Z‘i‘Z
x __Z- - . S AT _1
Vi3 , y.x,4 Z X024 )X, TZ
_ 1
XV, 2z - VXY, Z -
14, /m Y Z, ,y.x,2+z » X, Z y,x,5+z
o _ 1
xX,V,Z, -—Z,X,y,Z ¥, =
) ) ) ,y, y.x Zy X2, Y, X5 2
ST Xty +z ——y, +xz ;l—xl— =+ -
N 2 2 I Z,5+y,5—x,z
. I e A +xz ;——xl—yl—z : !
2 ’2 2 ’2+y'2 X,z
_ 1
x Z - — - S Ay > e _1
142/a ) :y; 111yix12+z1x'ylz1y1xi5+z
—+x,yz_'_—+ ! 2 y
X2 - 1 _ .1 1
1+ 12 . ) 131/) Z 12 x;y,Z,y;E_x;E_Z
Sttty stz S—y;3 +xz;l—xl— “4z ;- -
x1+ L 1 21 ’2 y’z Z,E+y,5—x,z
LTIV S -1 1 o1 _
2 )2 12 y;x;z’ xlz y;E_Z,E+ y;x;Z
_ 1
x Z - - - ;AT > _1
14,/b ) 'Y, 1, ,y,x,2+z » X, Z y,x,5+z
X,=-+y,z ;-— xl - %S : L
, -z - '3
1+ ) 21 PR » %5 ,2+y,x,5—z
XYz Sy +xz;1—x1 Y4z =4 y,-
L . 2 2 2 72 I P
~+x,y,-—z, YV,-+Xx,z, -—x,y - Z
> > y.2 2y TN T2 Yy T X2
_ 1
x Z . - - vy
14, /n ) ) y,, y,x2+z,xy, y,x +z
1 1 _ 1
2+x,2+y,z, —Y5 +x——z;l— S,z 'l .
l_|_ : L 1 2 ’2 Vs ,2+y,5—x,5—z
Stxstys+tzi S—y;3 +xz‘l—xl “4z ;-
1 12 '2 y;z Z 1E+ y:z_xlz
x __Z- — __1 - o
;y;z ,y,x;Z,x;y,E_Z1 y;x;Z

45



;i%3+z;‘y—

[y

_1
) y,x,z'i—Z

xX,V,Z
4 2
I45/m _. _ 3 L . _1
x,y,z y,x,——Z xy,E—Z, y,x,Z—Z
1 1 o1 1 o1 1 3
StXs+Y.o+zZ ——y, +x4+z e Pl A A i A a4
1 1 1 1 1 1 1 _ 1 1 3
5+X,2+y,E—Z, E_y' +XZ—Z ,E—X,E—y,Z ’E+ y,z—x,z—z
_ _ 3 C_ _1 ] _ 1
xX,V,Z y,xz+z,x,y,5+z,y,x,z+z
I45/a 1 3 1 _1 1 1
5+x,y, s Vs +xZ—z TNV T IS T2
1 1 1 1 o1 1 3
—+x,5+y,5+ y, +X +Z,2—X,E—y, ’E+ y,z—x,z+z
1 -1 1 ] _
X;E'i‘y;‘_Z, E_y,x 1x'2 y,2 aE+ y;x__Z
 _ 3 S _1 ] _ 1
XY, 2z, ,y,x,z+z ; x.y,5+z ; y,x,z+z
143/b 1 _ 1 Co_1 1 1 _
X,E+y,Z ,;—y,x——z,x;—y,z—z ’E+ y,x,z—z
1 1 1 o1 1 1 1 1 3
StXsFY.o+zZ 5 Sy +x4+z,5—x,5—y,z, Ty x,tz
1 1 . 1 1 _ 1 3
E+x,y,;—z, y,= +xz—z,5—x,y,z, y,; x,z—z
C_ _1 1
xy, , V. x,-+z; x,y,E-I—Z ; y,x,Z+Z
I45/n 1 1 _ L1 1 1 1 1 1
E+x,;+y,z, y, +x— Z5S=X%;=Y,—Z2 5ty s mx -2
1 1 1 . 1 1 1 o1 1 3
5+x,;+y,5+z, ——y, +X4+Z ,E—X,E—y,zg),5+ y,z X,Z+Z
x;y:;_z; y:x' ; x_l}—]IZ! y:f,__z
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Conclusion générale

Dans ce mémoire, nous avons tenté de dénombrer les groupes spatiaux (ou groupes de
recouvrement) issus de la classe 4/m du systeme quadratique. Le but essentiel de ce travail
était, bien entendu, I’initiation a cette technique de dénombrement trés pratique.

Dans un premier temps, nous avons d’abord commencé a dénombrer les modes de réseau de
Bravais pour le systeme quadratique. En partant des solutions possibles, nous avons trouve
qu’il ne peut exister que deux modes : le mode simple ou primitif noté : P et le mode centré
noté : 1.

Puis, nous avons considéré toutes les combinaisons entre les modes P et I d’une part et la
classe 4/m d’autre part, sachant que I’axe 4 peut étre : 4, 41, 4, ou 43 et m peut étre a son
tour : m ou un plan de glissement de type a, b, c, d, ou n. A priori, nous sommes partis avec

48 groupes.

Nous avons, donc, été amené a étudier les groupes spatiaux issus de la classe 4/m. En
comparant les stéréogrammes des 48 groupes du départ entre eux, nous avons trouvé que
seulement 6 sont distincts. Nous avons, bien sur, choisi ceux de la table internationale de
cristallographie.
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Résumé

L’objectif principal de ce travail est de connaitre les principes de dénombrement des groupes
spatiaux en utilisant une méthode géométrique simple.

Dans le chapitre premier nous avons fait un rappel sur les notions fondamentales, les principes
et les concepts de la cristallographie : réseau ponctuel, maille élémentaire, systemes cristallins
...etc.

Au chapitre deux, nous avons évoqueé les éléments de symeétrie et les diverses opérations qui
en découlent. Les différentes formes de représentations (matricielles, stéréographiques ...) des
éléments ont également été évoque.

Le chapitre trois est consacré aux groupes spatiaux. Un point particulier a été met sur le
dénombrement des modes de réseau de Bravais pour le systeme quadratique.

Enfin, dans le chapitre quatre, nous avons pu dénombrer les groupes spatiaux issus de la
classe 4/m du systeme quadratique, sachant que le dénombrement des groupes spatiaux peut
se faire a 1’aide d’une méthode géométrique. Cette méthode consiste a établir tous les
stéréogrammes de toutes les combinaisons possibles.

Mots clés: Elément de symétrie, systeme quadratique, classe de symétrie, mode de réseau de
Bravais, groupe spatial.

Abstract

The main objective in this work is to know the principles of counting space groups using a
simple geometric method.

In the first chapter we have a refresher on the basic concepts, principles and concepts of
crystallography: ad hoc network, unit cell, crystal systems ... etc.

In chapter two, we discussed the symmetry elements and the various operations that result.
Different forms of representations (matrix, stereographic ...) factors were also mentioned.
Chapter three is devoted to space groups. A particular point has been put on counting modes
Bravais lattice for the tetragonal system.

Finally, in chapter four, we could count the space groups from class 4 / m quadratic system,
knowing that the enumeration of space groups can be done using a geometric method. This
method is to establish all the stereograms of all possible combinations.

Keywords: Element of symmetry, tetragonal, symmetry class, Bravais mode lattice, space
group.



