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SHORT COMMUNICATIONS

Vektorendarstellung der 230 Raumgruppen. Von Pauvn Nieeri, Mineralogisch-petrographisches Institut der

Eidg. Technischen Hochschule, Zurich, Schweiz

(Etngegangen am 13. Dezember 1950)

Die meiter Meinung nach fundamentale Bedeutung der
Darstellung der 230 Raumgruppen durch Charakteren-
tafeln (Niggli, 1949, 1950a) ergibt sich u.a. daraus, dess
durch sie auch die Tafeln von Buerger (1950; fiir die
Pattersonpunkte (vector representations) sowie diejenigen
fir die Fourieranalysen (F-Punkte) unmittelbar und
vollstéandig gegeben sind und nicht neu aufgestellt werden
miissen. Es sei dies hier lediglich fiir die soeben publi-
zierten Tabellen Buerger’s der Vektordarstellung erldu-
tert. Fir die ‘characteristics of the vector representa-
tions’ einer allgemeinen Punktlage ist in der Charak-
terentafel lediglich der Inhalt neu zu deuten. Verstechen
wir unter X, ¥, Z die Koordinaten 2x, 2y, 2z eines
Punktes, so lautet z.B. die Charakterentafel fir D}, der
Patterson-Punkte eines Gitterkomplexes entsprechend
Fig. 1.
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Hinsichtlich Null und von Null verschiedenen Werten
verhilt sich in der Fig. 1 rechts die mit Kreis versehene
Koordinate jeder Zeile anders als die zwei andern. Links
stehen die Faktoren, die mit zur Konzentration im
Pattersondiagramm Veranlassung geben. Naturgemaiss
folgt die Beziehung der Fig. 1 aus bereits ausgearbeiteten
allgemeinen Gesetzen der Matrixdarstellung (Niggli,
1950b), auf die hier nicht einzugehen ist. Kommen
Zusatztranslationen } hinzu, so bedeutet dies bekanntlich
Umwandlung des Charakters 1 in 1. In allen Rauwm-
gruppen Dy, liefern die 15 der Zeilen a,, B, v, die Sonder-
werte der linearers Konzentrationen von Pattersonpunkten.
Dort wo T steht, ist statt Null der Fig. 1 links der Wert %
zu schreiben. Die 14 der Zetlen oy, f,, 7V, liefern in gleicher
Weise die Sonderwerte der planaren Konzentrationen. Dort
wo @) steht, ist statt Null der Fig. 1 links der Wert § ein-
zusetzen.

So liest man aus der Charakterentafel D, der Auf-
stellung Zeile 8 meiner Tabelle 2 (Niggli, 1949) direkt das
Schema Fig. 2 in Buergerscher Symbolik ab. In der
entsprechenden D,-Untergruppe fehlen a;, §;, v, also die
linearen Konzentrationen, usw.

In D% treten als Charaktere 0-Grossen aunf, die }
Zusatztranslationen entsprechen. Bezogen auf das Sym-

metriezentrum als Nullpunkt ergibt sich die Charakter-
entafel der Fig. 3, die in Wirklichkeit zugleich nichts
anderes ist als eine andere Art der Zusammenstellung der
6 Zeilen von Buerger.

Da somit die Charakterentafeln, wie naturgeméss aus
der Symmetrielehre folgt, zugleich in einfachster Zusam-
menfassung die von Buerger angegebene Vektorendar-
stellung enthalten, eriibrigt sich, sofern diese Charakter-
entafeln mitgeteilt werden, jede besondere Tabulierung,
und das gleiche gilt im Fourierraum fiir die Summation
unter Beriicksichtigung der Raumgruppensymmetrie.
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Zugleich liefert z. Beispiel fiir die digonalen Raumgruppen
die Darstellung der zitierten Tabelle 2 bereite alle Formu-
lierungen bei verschiedener Wahl der Koordinatenachsen.
Die Vektorendarstellung ist nach den Symmetrie- und
Transformationssitzen vom Nullpunkt unabhéngig, je-
doch sind X, Y, Z, bezogen auf , y, z der konstituierenden
Punkte, jeweilen auf den gewihlten Nulipunkt zu
beziehen. Die Uebertragung auf andere Raumgruppen
bietet nach den Erdrterungen der letzten Arbeit iber
Raumgruppencharakteristik keine Schwierigkeit. Auch
lassen sich sofort die Beziehungen fiir Kombinationen
verschiedener Gitterkomplexe aufschreiben.
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