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   Solide cristallin              liquide ou solide                  gaz
          amorphe

     Solide cristallin : 
Arrangement unique d’atomes + ordre à longue distance + symétrie 


Arrangement 3D périodique d’atomes (periodicité de translation) :

An peut être déduit de A (origine arbitraire) par:  

uvwrcwbvauAAn


=++=

: vecteurs de bases réseau direct 
 u, v, w entiers (>0 ou <0)

= translations dues au "réseau"

c,b,a


An est
appellé
"noeud "

 Les différents états d’agrégation de la matière : 
Etat ordonné Etats désordonnés



  

CaF2

maille : 
Plus petit 

arrangement 
d’atomes

Assemblage tridimensionnel
tripériodique des mailles =

Translations dues au “réseau” 

 De la maille au cristal :

Cristal macroscopique

Cristal macroscopique = réseau + motif (position et nature des atomes)



  

  Maille = petite unité stérique permettant de générer le 
cristal : parallelepipède construit à partir des vecteurs de base a, 
b, c  du Réseau Direct (RD). 

En 3D, la maille est determinée par 6 paramètres: longueurs a, b 
et c et les angles α, β et γ.

 Volume V = produit mixte des 
3 vecteurs de base a, b et c

b).ac(a).cb(c).ba(V


∧=∧=∧=

 Choix arbitraire vecteurs de bases du RD   multiplicité de 
maille:

 Maille primitive contient 1 seul atome (1 noeud, volume V). 
 maille non primitive (maille multiple) a plus d’un noeud 

(volume V’ > V)

Multiplicité de la maille = V’ / V 



  

Quel choix pour la maille ?
Lorsque plusieurs mailles sont possibles, on choisit la plus
petite maille faisant ressortir toute la symétrie du réseau

Projection 
selon c

F
4 atomes=

8*1/8 + 6*1/2
V’’ = 4V

Exemple: Système orthorombique ( a   b   c et α = β = γ = 90°): 
Primitif (P), Centré (I) ou faces centrées (F)

≠ ≠

La maille 2 ne fait pas ressortir 
toute la symétrie du réseau:

Maille conventionnelle = maille 1

P
1 atome = 

8*1/8
Volume V

I
2 atomes
8*1/8 + 1
V’ = 2V



  

Choix de la maille:

T et T’ : deux translations simples

T+T ' et T'-T sont des
translations simples

La maille retenue est
rectangulaire centrée (en vert) =
maille multiple (contient 2 atomes)

T+T' et T'-T ne sont pas des
translations simples

La maille retenue est
rectangulaire simple



  

M

coordonnées réduites M: 
















3

2

2 OA = 2a
OB = 2b
OC = 3c

Coordonnées réduites x, y, z

 OA = x, OB = y and OC = z: coordonnées correspondant
Respectivement aux axes X, Y and Z

  x’, y’ and z’ : coordonnées réduites

a

OA
'x =

b

OB
'y =

c

OC
'z =

0rcwbvauOM


=++=



  

Classification des structures cristallines 
(fonction de leur symétrie)  7 systèmes de Bravais

auxquels est associée 1 maille élementaire simple

cubique

tetragonal

orthorhombique

hexagonal

monoclinique

rhombohedrique

triclinique



  

Systèmes de Bravais + centrages possibles : different types de 
réseaux (A, B, C, P, I, F, R)  14 réseaux de Bravais

Système Bravais type symbole Multiplicité de la maille

Cubique Primitif
Centré

Faces centrées

P
I
F

1
2
4

Tetragonal Primitif
Centré

P
I

1
2

Orthorhombique Primitif
Centré

Faces centrées
Base centrée

P
I
F

A, B or C

1
2
4
2

Hexagonal Primitif P 1

Monoclinique Primitif 
Base centrée

P
B

1
2

Rhombohedrique Primitif R 1 (avec axes 
rhombohedriques)

Triclinique Primitif P 1



  

Tout systèmes confondus = 14 Réseaux de Bravais Λ(r)

Triclinique P    Monoclinique P  Monoclinique C  Tetragonal P  Tetragonal I

Orthorhombique P Orthorhombique C  Orthorhombique I  Orthorhombique  F

Hexagonal P    Rhombohedrique P
Cubique P   Cubique F     Cubique I



  

Rangées réticulaires

 Autres noeuds : nu nv nw avec n Є Z

 Toute droite passant par un ensemble de noeuds = rangée

  notée via 3 entiers entre crochets ([...]) sans virgule, 
correspondant au 1er  noeud le plus proche de l’origine et étant sur la 
droite càd si Ruvw  = ua + vb + wc est le 1er  noeud proche de l’origine 
sur la droite considérée, la rangée réticulaire est notée [u v w]  

     Attention : par convention u, v et w doivent être 1ers  entre eux 

 Rangées // sont identiques et constituent familles de rangées vérifiant:

t
b

y
k

a

x
h =+ si t = 0 : droite passant par l’origine 

Si t = 1 ou -1 : rangée la + proche et //
avec h, k et t 
entiers 1ers   
entre eux;



  

Families de plans réticulaires: 

 Famille de plans réticulaires 
= ensemble de plans Pi parallèles 

entre eux. 



Distance entre 2 plans voisins 

= grandeur constante = 

distance interréticulaire dhkl.

dhkl

(001)

P1

P2

P3

P4
 Plan réticulaire (h k  ) : plan passant par 
3 noeuds non alignés avec h, k et   entiers 
1ers  entre eux = indices de Miller.




m
c

z

b

y
k

a

x
h =++  avec h, k,    et m 

entiers 1ers   entre eux




  

 Le plan avec m = 1, P1, coupe 
les directions [1 0 0], [0 1 0] et 

[0 0 1] en des fractions des 
vecteurs de base du RD : 

a/h, b/k, c/l.

Pour m = n, plan Pn coupe en 
na/h, nb/k, nc/l.

Famille de plans réticulaires: 
 Famille de plans (hkl) vérifiant équation: hx’ + ky’+ lz’ = m avec m 
entier

 m = 0 le plan passe par l’origine O
 m = 1 or -1 : 1ers   plans // et les plus proches de l’origine.

c

1/3

1/4 1/2
b

a

(3,2,4)

m = 0
O

m = 1
m = 2

 Si le plan P1 est // à un vecteur de base du RR, l’indice 
correspondant sera égal à 0 ; P1 // a alors h = 0



  

Exemple: indices de Miller
Plan Coordonnées 

réduites
Valeurs inverses

A’
indices de Miller

x’ y’ z’ 1/x’ 1/y’ 1/z’ h=A’/x k=A’/y l=A’/z

1 1 2 1 1/1 1/2 1 × 2 2 1 2
2 2 4 3 1/2 1/4 1/3 × 12 6 3 4
3 3 7 ∞ 1/3 1/7 0 × 21 7 3 0



  

Réseau réciproque
(RR)



  

Réseau réciproque (RR): définition géométrique

 Introduit par Bravais et utilisé de nouveau par Ewald (1917) : 
concept essentiel pour étude des réseaux des cristaux et de leurs 

propriétés de diffraction.
• Définitions des vecteurs de base:

 
avec V=(a,b,c) volume maille RD 

et V*=(a*,b*,c*)=1/V volume maille RR

• Définitions équivalentes (2D, 3D...)

V

ba
*c,

V

ac
*b,

V

cb
*a





 ∧=∧=∧=

1c.*c0c.*b0c.*a

0b.*c1b.*b0b.*a

0a.*c0a.*b1a.*a

===
===
===







• Coordonnées des points du RR: *)c*b*a(nQ


lkhhkl ++= avec h,k,l et n 
entiers

RD

RR

ab

b* a*



  

Propriétés du RR

• Symétrie :
RR a même symétrie que RD :

En effet, RR du RD est constitué de nœud vérifiant

Si R=Ruvw  l’équation est verifiée (càd R est un nœud du RD)
 Réciproquement si R=x’a+y’b+z’c et vérifie x’u + y’v + z’w = m, 
x’, y’ et z’ doivent être des entiers 

mR.QQ hkl,hkl =∀

 Dualité :
Le réseau réciproque du RR est le RD 

b* a*
RD RRab



  

Relation entre plans réticulaires et RR

  A chaque famille de plans (h k l) dans RD correspond une rangée 
réticulaire [h k l]∗ de même indice dans le RR. 

 La rangée réciproque [h k l]  est ∗ ⊥ famille de plans (h k l) du RD 
et le module |r∗hkl | est l’inverse de la distance interréticulaire dhkl .

[h k l]∗ ⊥ (h k l) and |r∗hkl | = 1/dhkl

 Donc Qnh nk nl  appartenant au RD
est ⊥ à une famille de plans du RD

et vérifie : 
n

d

1
Q =n

dhkl

Ruvw

mduvw =nR .

Comme une famille de plans du RD (h k l) definit une rangée du RR 

[h k l] , les noeuds sur cette rangée du RR  sont:∗

nh nk nl avec n entier.

 Le plus petit module du vecteur d’une rangée du RR : 
qhkl =1/dhkl  et Qnh nk nl  = n qhkl



  

Quelques distances interréticulaires dhkl

hkl
hkl q

1
d =

• Cas général:

*βcos*c*lha2*cos*c*2klb*cos*b*hka2*cl*bk*ah

1
d

222222hkl
+α+γ+++

=

2222
hkl

)
c
a

(l)hkk(h
3
4

a
d

+++
=

222hkl
lkh

a
d

++
=

• Système hexagonal :

°=γ=== 60*,
c

1
*c,

a3

2
*b*a

• Système cubique : °=γ=β=α=== 90***,
a

1
*c*b*a

• distance interréticulaire dhkl  : avec qhkl  plus petit vecteur 
de la rangée



  

 Maille cubique centrée

  La condition                           implique

1) h, k ,l entiers 
2)

  RR du RD : maille cubique faces centrées

2nlkh =++

Cas de mailles muliples 

2nkh =+

P
I
F
A n2lk

parité mêmeh, k ,l

n2lkh

conditionsdepas

=+

=++
P
F
I
A

Conditions d’existenceRD RR

I

F

a

a*

RD

RR
nR.QR uvwhkluvw =∀

*)a*b(
2

1

V2

)ba(c

V2

AC
*B

*)b*a(
2

1

V2

c)ba(

V2

CB
*A

+=−∧=∧=

−=∧+=∧=

a

a*b*

b

A

B

A*

B*

c(b(a(R

cbaR

0.5)w0.5)v0.5)u

wvu

uvw

uvw

+++++=
++=

 Maille hexagonale
 A = a-b; B=a+b; C=c



  

Récapitulatif des notations dans les réseaux

 u v w noeud du réseau direct
 [u v w] avec u, v et w entiers 1ers  entre eux, désigne la famille 
de rangée parallèle à ua + vb + wc

En particulier:
[1 0 0] désigne a
[0 1 0] désigne b
[0 0 1] désigne c

 h k l noeud du réseau réciproque

  (h k l) avec h, k et l entiers premiers entre eux désigne la famille 
de plans réticulaires ⊥ à ha* + kb* + lc* et  | ha* + kb* + lc* |-1  
mesure l’interdistance entre ces plans = dhkl

En particulier:
(1 0 0) désigne les plans // aux plans (b, c) et d100  = 1/a*
(0 1 0) désigne les plans // aux plans (a, c) et d010  = 1/b*
(0 0 1) désigne les plans // aux plans (a, b) et d001  = 1/c*



  

Groupes spatiaux 
de symétrie = 

Groupes d’Espace (GE)



  

Motif et réseau ponctuel 

 Structure du cristal C(r) = convolution domaine de base B(r) 
appelé aussi motif avec réseau de Bravais Λ(r) : C(r) = B(r) × Λ(r).

Le motif B(r) = plus 
petit ensemble 

d’atomes qui par 
application de toutes 

les opérations de 
translations génère 

tout le cristal

  le réseau Λ(r) peut être vu comme une ensemble de fonctions 
de Dirac δ(r-r0) positionnées sur chaque noeud du RD: 

∑∑∑
+∞

−∞=

+∞

−∞=

+∞

−∞=
−−−∂=Λ

wvu

)cwbvaur()r(


Réseau Λ(r) 

Motif B(r) 



  

Motif et unité asymétrique  

 Unité asymétrique = plus petite unité à partir de laquelle il 
est possible de reconstituer le cristal par jeu de toutes les 

opérations de symétrie du groupe spatial du cristal.

Motif : x y z et –x –y -z 
Unité asymétrique

Ici : application 
opérateur centre de 

symétrie noté 1

Groupe d’espace (GE) = groupe spatial du cristal càd ensemble 
opérations de symétrie d’un espace triplement périodique càd 

combinaison sous-groupes translations et opérations groupes ponctuel



  

Construction cristal à partir unité asymétrique  

Axe 2 = rotation de π

Remarque: Le motif possède un groupe de symétrie ponctuel qui 
lui est propre, totalement indépendant de celui du cristal

Groupe ponctuel = ensemble des opérations de symétrie d’une 
figure finie et formant un groupe. Les éléments de symétrie 

relatifs à ces opération se coupent en 1 point  groupe ponctuel



  

Opérations de symétries = permettant "restituer" 1 figure

 Opérations de symétrie directe: 

amène figure en coïncidence avec elle-même par rotation de 
2π/n si rotation d’ordre n



  

 Opérations de symétrie inverse ou roto-inversion: 
Rotation de 2π/n suivie inversion par 1 point de l’axe de rotation

Les seules possibles sont 1, 2, 3 , 4 , 6 avec 
rotoinversion 2 = miroir noté m.

 Remarque :  si on axe 4 et miroir m on note
o 4m si miroir passe par l’axe

o     si miroir ⊥ à l’axe
m

4

 Points équivalents et projection stéréographique: 

Représentation opérateur de symétrie par ensemble 
de points équivalents  2 possibilités:

o Donner liste de leurs coordonnées 
Exemple: axe 4 selon Z: x y z, y x z, x y z, y x z

o les représenter à la surface d’1 sphère: 
projection stéréographique qui donne directions équivalentes par 
operations de symétrie et ordre du groupe = nombre directions 

équivalentes



  

P = pôle sphérique (coordonnées θ  et ϕ) relié au pôle S car dans 
hémisphère N (et vice versa).
 
 ∩ ion  droite PS avec plan équateur = pôle stéréographique Q 
représenté par “×” si P dans hémisphère N ou “◦” si dans 
hémisphère S.

Projection stéréographique

Intérêt = 
toutes directions se 
projètent dans ou au 
bord disque équatorial 

et angles sont conservés 
+

détermination nombre 
pts équivalents



  



  

Représentation opérateurs de symétrie d’orientation

×

◦

×

◦

×

×

×

◦
◦ × ◦

◦ ×

×
×

×

× ×
×

×

× ×

× ×

× ×

× ×

× ×

×

×

   1      2      3     4    6

     1      2      3     4    6

 2 équivalent à m
 6 équivalent à 3/m



  

t// = c/2 t// = c/4

 Opérations de rotation hélicoïdale: 
Rotation suivie de translation t// à axe de rotation 

(notation pn : translation n/p)



  

En résumé:



  

 Miroirs de glissement: 
translation t// au plan du miroir 

Pour certains modes de Bravais (orthorombique F, 
tétragonal I, cubique F et I)  il faut considérer 

translations type diamant : 
t = (a+b)/4, (b+c)/4, (a+c)/4 et (a+b+c)/4


Translations possibles pour miroir glissement // à (001) sont:

 t = a/2, b/2, (a+b)/2



  

RAPPEL: les miroirs type d n’existent que pour réseaux 
orthorhombique F, tétragonal I, cubique F et I



  

Classes cristallines

Réseau et groupe ponctuel doivent être compatibles: sinon possibilité 
de perdre 1 partie de la symétrie de l’un ou de l’autre.



  Projection stéréographique  Nombre pts équivalents = S d° 
symétrie

27 classes issues groupes axiaux

5 groupes cubiques:
23, m3, 432, 

m3m, 43m

Stéréogramme des 32 classes cristallines



  

Groupes spatiaux

Ensemble des opérations de symétrie d’une figure périodique infinie,
formant un groupe avec comme sous-groupe un groupe de translations

 On a besoin au max. de 4 générateurs pour engendrer 
tous les éléments de symétrie du groupe  total des combinaisons 

possibles = 17 GE à 2D et 230 GE à 3D.

 Nomenclature des 230 GE: symboles de Hermann Mauguin

1) Symbole du mode de réseau : P, I, F, A, B, C
2) Faire suivre par la classe avec adjonction s’il y a 

lieu des éléments de symétrie translatoires (3 symboles au max)



  

 1er  symbole = direction de l’axe d’ordre le plus élevé

Ordre des symboles et orientation

 Si 1er  symbole est: 
◦ 1 ou 1  triclinique

◦ 2 ou m et pas autres symboles  monoclinique, 
sinon + 2 axes binaires  orthorhombique

◦ 4  quadratique, 3  rhomboédrique ou trigonal et 6  hexagonal



  

Exemples

 P n a 21: RB primitif, système cristallin = orthorhombique; 
               classe: mm2; S = 4

Miroir ⊥ a et translation (b+c)/2
Miroir ⊥ b et translation a/2
Axe hélicoïdal 21 // c

a

2
P : RB primitif, système cristallin = monoclinique; classe: 2/m

Degré symétrie S = 4
Axe 2 // b non hélicoïdal 
et miroir ⊥ b avec translation a/2



 P 42 m c: RB primitif, 1er  symbole non suivi d’1 axe 3 : 
                système = quadratique; classe: 4mm; S = 8

   Axe 4 // c + translation c/2
   Miroir ⊥ a et b
   Miroir plan diagonal de face + translation c/2



  

 Positions équivalentes: pts équiv. par ttes opérations sym. du GE

 Positions générales: en dehors tt élément sym. et translation. Pour 
dénombrer (n), passer par classe + proj. stéréographique: d° sym. S
Si réseau P, n = S, si réseau I, A, B, C, n = 2S, si réseau F, n = 4S



  
Notation complète : par ex. P 21/c se note P 1 21/c 1



  

 : Position de l’origine sur ∩ ion  axe 2 et miroir a

Translations réseau  Position spéciale = 
position sur élément 
de symétrie sans 

glissement; 
nbre positions équiv. 
va être divisé par 

ordre de l’opérateur

Type op. sym. sur lequel 
est positionné le pt :

o si 1 rien  Position générale
o Sinon  Position spéciale

Nbre positions équiv. = multiplicité
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