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Symmetry and space group determination 
  

)�,�(�����  Introduction   
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 "Ca� �� �]�b�Ac= d�� �!"�& �4 "��� "�& I �e�B� ��f!4 :_.  
    �Q
�+ Dg�� �5h!�[� g�
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Dg"y� �L� J V�h!�[� .        �5>8o g
F� :� DT�B�� T�8�X� ��    ��
����� V�5������ "5O=
   Bz {�6� |� }�T�"���     i�q �QfM� JG�
/4       ,)��[ ��5e�uQ�� V��5�����2� ��. 

T�8�X��       ~C� )
�y� �
����� �4 �h5B�� ������  ��<>� �
>!          ��� "��! � 7�/� �5� J
   JT��>���& )T��f��I �   ��X� ���f��  C� �_O/ T      ��� �Q�_/2� Y^
� |� rCl�  �� 

     U5-�= D"�� �5C� I �1�>� YH
�     ��f!4 i�q ��M! t
� ���4 .    �!*�� ���5�<-
�#��    �4 
� mA   k8f��& ��<����          �
�+ r�= �4 �>? d�� �
����� �]�<� �� ��g�@� 

DT
C8�� . '*� ~�B= �	
���
� ����
�space groups�<1"�� J �*� I   ���/ �4 
� ��M��
        g"R�= �4 �>? �<5�� DT
C8� �5S��M�� D����� �4 r5- .       :�>� "�5�� �!�A ��<� �5�

�N</7J �  ��[��� "5F D   �N!"8C� �
>! ����4  ��&
C_� J    4 ���/�& )4 �e��/� ��
=�  :c8<! :>5=
 �RM! �4 !   V�
_b� ��   3�� �>#&)��T"    "�& ��51 �-4 �5�M�& W ( ��h5o �
>=  �L� 

�*�:  
� �     �� �� 7/� J|�X� V�
_lC�3�   
� J  �4��<�  io )4 J      ��
����� ���/ �4  �gX�

�2�� J�2�4 �>�$� g
5P� V�/�5& �� kO1 ��,�F �01 �CR�! �4 W�O! �4 �>?. 

) 4(      �� �<>� ��
C�� )4 ��o�  �>#= EC�  )�5F
�
1T
�(   4 V�T
�C8�� �   ��� 
 �5��K- �
>= �4 "&2 V�T
C8�� �4 �1���chiral.  

) � (        U5-���� D"�� �5C� �>o� E�� g"�J      U�5-�=� �1�L>�� �>�4 
�� 
V�T
C8��� g"� E- g"@ :>�  �c5��� V�"��formula unitsg
F
$� D �>� C� �5 D"��
U5-�=. 

) �(  U5-���� D"�� �5C� �-�+� DT
C8C� g
5P� �
�+ g"� (P, A, B, C, I, F, 

or R).  
� �  ,�T� ��  �_O<�� '*�    
� ��<�     4"&� Jio )4   �2�4      ��>�$� ~�C�X� �
����� Y�

�� J��5���<= �c�o   �Q
�+ ��F kO1       �*� ��� ~C� �� ��"<� �^4  .�2��J     I "N[� g"8�! "^ 
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 �F g�(�    �/
>! �L-4 �4 mCO�B� mh!� )�q   �^Q�       D"�e���� V�����T��8�� �5O<=� �5C�1
���<��. 

) 4(      V�5C�� )4 g"���         V2��� �N5C� Z"�B�! d��� Z�O�/2� ��#= d�� �
���
 V�/�58�� �� V�h1 %�8� �]��)V�&�5S�5�N<� .(  

) � (  �"l���      /�- �q� �� ���� J�5��"�� Z��"[� 3n   ��<�D���  ��5S��1      "�^  
Dg�M<� DT
�& ��"!"@. 

) �(  �   V�"#�� �R1�      � n/�- �q� �� "��#= :>� ��5e���    2 d�� �
����� V�5C�
�N5�� Ko4 "^ Z�O�/� ~C� ���#=.  

  
)�,�(�	
�� �
���� �	���� ��	���   

Basic operations and point groups 

    ��O&�� �-q ��-4          � "5�= �4 "&2 DT
C8C� U5-���� D"�� �5C� �4 �O5O� �  ����/
   �>#& �NBM/  �5>8#�� ~C� E;�<�      �
����� V�5C�� g"� "5O!  �y� � Dg"   �>#�= E�C� 

)�5F
�
1T
$( DT
C8�� :  �O5OP� I "F
! kO1  ��  �N��T�"� V�5C��  . *� ��   �<� D�_�� '
)[�Z�" E^T  �,� (     ��5��"�� �¢�M!��= Y�) �������    �
(��� Hermann-Mauguin( 

  �5CM/
o�Schönflies .   7/4 £�2      ��T�"�� �
>! {�"�� 3�;<�� I" �5R��� KS"   
�� 
             V�/�T�"��� ����B��= �5CM/
�o 3��;/ I ��<5& JV���>�/2�� V�/�T�"�� �� g�@� 

V���>�/2��.  
  �5_O<�� ����� ��)  t
M��� �4(     �4 �>? d��   :� DT
C8�� r�= �-     d��� iC= 

  �= �4 �>?  "5#�&"l���  3 V�5C���� '*� kO1    �*>�� J=  �
>�� I   g"����  .   ��
�+ ��
g
5P�J           ����� �01 {����& J��!�-�� �Q
���� �
>! �!
B�� KS V�K
9��� ��5S I   ��5_O<��  

51��F
���B!�>��� Q��  
����C ��!�-�� �           ��C
���$� i�C= Y� �NM5<�= EeQ$� �� �
>! "^ 
    g
5P� �
�+ r�= d�� ��!�-��) [�Z�" E^T  �,� .(�=_�: ��   ��g
�5�    ���� �4 )�2

Laue groupsg
5P� �q
¥ �� g"R�= �4 �>? d�� V��
C�$� �� �gX� "P� .  
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�5#�          !"F 7/01 J��"5�& "� |� ���� k8L! "^ �*� �4 �    �_O<�� '*� "<� �-*��&  �4  
 �4 �-*/          )��B���& ��e�o �
>= �4 �� D"5�& �
>= ��
<�$� �!T
C8�� ��;/X� J   �
�>=� 

   � V�T
C8C� ���
5o �L-X�   |� �5h!�[ �5C
�+ �^X��  $� iC= "���     ~�C� ��!��� D  §Q�

��T�g V�5C�� �F�g��  2, m � 1)  �;/�[�Z�"E^T  �,�.(  

  
����� ��	 )
,�.(  �
�� �������	����.  

����� ����	��    ����� �� ����	��  

���   !��"��#Schönflies   ���   !��"��#Schönflies 

1      )����� ( C1    
1  S2, Ci

 

 ��i) 	
���(  

2 C2       2  ��m S1, Cs
 

 ��σ) ��
���(  

3 C3   3  S6 

4 C4   
4  S4 

6 C6   6  S3 �� C3h 

  
����� ��	 )
,$.( �% &'*� ���+ �-
�� /��	��� ��0��12�.  

3�045�  ���+ �
��   ��% �-
��6&7�4'  
���� ��
�  1 (Ci) 1(C1)* 

���� �����  2/m (C2h) m (Cs), 2 (C2)* 

�
��� ������  mmm (D2h) mm (C2v), 222 (D2)* 

����!   4/m (C4h) 
4/mmm (D4h) 

4 (C4)*, 4 (S4) 

4mmm (C4v), 422 (D4)*, 24 m (D2d) 

 ��
�  3 (S6) 

m3 (D3d) 

3 (C3)* 
32 (D3)*, m3 (C3v) 

 �"��"  6/m (D6h) 
6/mmm (D6h) 

6 (C6)*, 6 (C3h) 

6mm (C6v), 622 (D6)*, 26 m (D3h) 

#���  m 3  (Th) 

m 3 m(Oh) 

23 (T)* 
432 (O)*, m34 (Td) 

* �$%�& ��'�� +�,�-.�/�,�01�2,3� ���� 4��0�5/ .  
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����� ��	 )
,
.( ������8 ��&9'�	�� :�� �
�� ;�<&95� 6�+� �.  
���� ���	� 
��
a b c α β γ CSD* ICSD* 

���� ���� (6) 
1  

	
��
 	
��
 	
��
 	
��
 	
��
 	
��
 (21.1) (5.2) 

���� ��
�� (4)  2/m 	
��
 	
��
 	
��
 = 90o 	
��
 = 90o (53.2) (22.0) 

����� �

��
 
(3)  

mmm 	
��
 	
��
 
��
	 = 90o = 90o = 90o (20.8) (24.1) 

 ��
��(2)  4/mmm 	
��
 = a 	
��
 = 90o  = 90o = 90o (2.3) (14.7) 

 ����(2)  m3  	
��
 = a 	
��
 = 90o = 90o =120o (1.6) (10.6) 

 �����(2)  6/mmm 	
��
 = a 	
��
 = 90o = 90o =120o (0.5) (7.2) 

���
 (1)  mm 3  	
��
 = a = a = 90o = 90o = 90o (0.5) (16.2) 

         789 :� ���0� ;<�'�� =>�� �$��?�� @��0� �/     AB0� @"� ��� 
�>C� D� =>�2       =� :E�F G,EH�� @��0� 4I�

� =>��B%J� �/ >9 �%1�K�L.  

*,���) �M?B/ (186074   N�H�O )2PQ  5M/ ��R� 1��S (T <���C  +�����  U��/   V�2(CSD)   � 46010   N�H�O ) W

  5M/ ��R� ��S2PQ(         �>J� W �!>$� .�/,� +����� <���C T (ICSD)X 1990 .    Y
�EHW� @/ Z�W

 D� D��9D�%[��0�!  

  
  ��        U5-���� D"�� �5Cb �5_O<�� D����� :� DT
C8� �5_O<�� D����� .   �>�o "���!

      �*� ~C� U5-���� D"�� �5C� |� �1�H©�& g"�   � ��      ��&
C_$� �CO�B�$� V�����T��8� 
��"!"R�� .    Z�>o4 ��� ��<�   U5-���� D"�� �!Qb �RH��    �
����� V�8C_�� g�"� I � 

     Dg�� '*� |� T�#!  ���
� ������
� �������    I ��lC�� [�Z�"   E^T )�,�( .   ��� 7/�
�>��� �5�� �
���C� ��5�/ 
� U5-���� D"�� �5C� �>o �9& g�O��2� )T��f��.  

  

)�,�( �����
 ��� �
��!� External morphology 

       � |�X� DT�o©� 
� DT
C8� :FT�b� �N;$� ��-58_�� !T*�� �N�    J£P� ,
B� J �01
        ,�<L��2� :� D��
[� 78#= Dg
p �C56 V�T
C&    D"��O�� �� �QfM� m51��F
���B!�>C�

)�Cm��N�  V�T
C8�� EC�& ( 5e�5�5>�� m .   8�� ª� Ji�q ES�&V�T
C     ���/�5�4 :_�= �!g���� 
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��C   X� �
���C� �O

� V��
W�� :          I ��>�$� 
� �� �8���$� Z�>oX� I �CL�X� �N;=
D"��� �]�� V2�� . I���># E^T )�,�( �*� �� �8¬.  

  

  
����� ��	 )
,�.(�
�� � ���� ��	��� ����� ����� !�"#$�% ��&� '*"+- /��&� 01�1   

(from Chemicsche Kristallographie, by P. Groth, Wilhelm Engelmann, Leipzig, 1906-1921) 
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�   ���y� ��4    ��B�� �
>=  �;<C� ��1Q��         d��� J�58_O�� :� "��#= �4 �>? d�� 
����� I Dg
F
� �
>=�5_O<��  1, 2, m � mm2 ��<� �<58$� ���X� I �8e�S�  .  K#�=
   -�� ��5S |� �58_O��          T��­ §Q
 �L� ���X� �
����� �]�<� %�&� �QO/2� � �5e�<


��    D"����� ��g�8�� ��T�")D��� �5_O/  222 .(  �5��         ��h5& I Dg��� 
��<= V�T
C8�� �
     �_b� �� �01 �5C
�+2       ��58_^ �
>= V�T
C8�� �4 ®�1   ,̄��<&   ~�C�   �>#�= E�C� 

)�5F
�
1T
�( V�T
C8��      n/�- �q� 2� J&  °
H
  � �5]�� :�   �<5� I V�T
C& D"� .�
>= 
     I �58_O�� �5_O<�� ����������     iC= :� �5CM/
o   �
����&Cn

 

  �4Cnv . �� I�5���   {�"��� 
�&�O= d�� iC= :� �5_O<�� ����� 1, 2, 3, 4, 6, mm2, 3m, 4mm � 6mm . ���4 �5]��

        :� �!�"8�� I ��#= �4 �>? d��     ��5e
H :O/ {�K- U-�� )4 �4    �4 U( 8!   I T
�C
�5��K- �5_O/ D��� : �5_O<�� ����� '*� ~�B= ��f!4"��=T
y� ��!""holoaxial"   �4 U8B&

 �5�± ��Q�& E�
=� :O/ ��T�g 
� �>�$� "5�
�� �
����� I[�Z�" E^T )�,�(.  
    �
C� �L� �5e�!�5M�� ²�
b� �� �N- �5_cHJ �K&5&�N-  �)  ��!T��P� �5&�N>��( 

����³�M-5&�N� piezo-, pyro- and ferroelectric "!"@ I 4"8$� �5� �� "��B! �4 �>?  
  ���y� )T
C8�� �
����� .        �5C�� ��5^ V�q �
>= '*� �� %�& �O5OP� I   �5� �/7  �5� 

    �� �NB�� ��=     �C�N� V�K
9= ��<= �� ��8��S� W�O.       i�q EST :c8<! �5e
f�� ²�
b� �� 
  ���e�g �RM= �4 . �N\ ����   D
O&   �fMl<�%Ml<�  �& ��L�� 
]5 ́ �_O��� �   ��8��S �>? 

     K#! �4 n^µ� �>#&�  |�          Z
�� V��
C�$� %�& :_�!� D"5�� DT
C8�� n/�- �q� ��
 X� �NC
�+W�� .  Q�� g�
�C� �5�       �
�B$� I U_O�B$� ,
f�� �
�B� ~C� K
9= �!T
C& .

  �*>�      �!T
C& 2 �<5� "��#= ��"<�  m& �� V�58_^�A�O u01 J�     ����� ���e�g �N;= t
� �
  �NMC� Z�a� �L� .      �5$� �5
Q
 V�T
C8�� �01 t��;�� �M/ n@    D"������ �5$� �!g��4 J

  GQHX� )    �5e�<
 E��& �1���$� )��8�� T
y� (        �= t
�� '���� )4 �� D"��#$��!� 
     Y56 I ��_O��2� �
�B�   �"��� V����2��    ��e�^ �!���& m<
 ��Nf�& ~C� . �>� �*
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  � V�58_^ m&�A�O�� u01 J�     �h5f� �N;= t
� �2�     Jm�H
$� �!*� I =   Y�H�
� ~�B
g�z� extinction .            JDg"��� DT
C& |� �Dg�� K#! "5F �>#& g"­ g�z� YH
� ��5S ��

  g
5RC� ��eQ� KS.           �5���"��4 GQ�HX� ��5
Q
 JGQHX� �5��&T V�T
C8�� �
>= 
  GQHX�)~�B=  y� D"5��  )��8�� T
 (  J�¶�#��2�       ���T
­ Z
A ~C� "��#= ��"<� 

"5�
�� .    I �N;= t
�  �*�YH
$�  ²�
b� D"�
� isotropic     ��!T
C& Q�� Dg�$� �L�  .
    �8�>$� V�T
C8�� �N;=) ²�
b� D"�
� ��!��8�(       ��!T
C& 2 Dg�� �L� ���e�g .  �B�P

   iC+ '*� �01 J£P�  NF�4 %�&��     J"5F �>#& Dg"­ =K#  �       �
�>= "�^ �u4 | V�q
 D,�M-g
5RC� �58!����� �5��<�� ��.  

      �N���Tg :c8<! U5-���� D"�� �5C� V�!
�­ ��        K#�= �4 �N<>? �q�� I   7�5��
�
����� Z
� .�^Q���& U5-���� D"�� �5C� E�� k8=�= �u01 DT
C8�� �1�L- nB5^ �q�:  

  

VN

MZ

A

 

  
 �5�ρ  J�1�L>�� :� M JZ
$� �C�- Z�>� ·5��� g"�   JU�5-�= D"�� �5C� 

NA   g"� 4  J�Tg�F
1V   E��   �5C� U5-���� D"�� .  
��4   �1�L>��      �0�1 J�N��5^ E�! �
   �58!�O= ��5^  ��Z        �5Cb� E�� ��BO& T"O= �4 �>? (Å3)   ~C� �¦    �L� D�� �� �� g"� 

  mF�T"5� Q�� V�Tq   �5e�5�5>�� �c5��� I  .   � D"��O�� '*� ��   �;�Q$�& D�!"[� �_5B8�
       V�8-�$� �� K8- �"$ ��5C�1  �R5R] �
>=  Q��� �!
f��� �!
f�.     �
�>! ��"�<� 

 �� �
�����5<    �01 7& ��Z   �������� E�! "^  g��8��2 ̧%�&         K�S �
�>! )*�� �
����� �� 
  �c5��� Y� EeQ��           ����� Y� ��eQ�� KS �
>= �5e�5�5- �c5] I i#C� �4 �5e�5�5>��  �


���y� .  <5=���� �L� V�8-��C�V�           ��"�& T*P� %�8& ��"$� �*� 3�"l��� �� "& 2 
DT
C8�� I U!*$� T�"O$ "5F �!"O=.  

o b e i k a n d l . c o m



������ ���� ����� ���� «�

)�,"( ����#$
 ����	%�
 �	�&� '*	+
 �-�.   
Diffraction symmetry and the amount of independent data 

   ��NF Y�      "!"@ �� "& 2 :CBCB= g
5� W�5^         Y��� �4 ��8^ g
�5P� �
�+
       Z��1 �>#& Y�� �4 V�/�58C� �>? :>� JV�/�58�� .      �^4 �*� �
>! J���B� ro�- Y�

�5`4 .      q �
>! V�/�58�� �� :C�M�� T�"O$� ���       �5C@� U5-���� D"�� �5C� E�� �^Q� 
 �&
C_$� V�/�58�� .        
>! �
���C� °
�B$� KS JV�/�58�� �� {�6©� T�"O$� ��   ���8!�O= �

4.2V/d3J   �5� V        D"�
& U5-���� D"�� �5C� E�� :� Å3   � d  �5C@ :�    V��/�58�� 
 D"�
&Å. "<� d = 0.84 Å) θ  67o G��o� Y� Cu �4 25o Y� Mo(  ��58!�O= ��5^ �01 J
  �
>=7V .    �
����� V�µ1�>�& �>#�� �*� Z��¹.     �!
� KS V�/�5& �4 ®���1�&    �
�>=

    �58�� �- �01 J�&
C_� KS     �� D����� g
5P �
�����& �_8=�$� V�/_O<  �5)   )�2 D���Laue (
     ��
�\ ��<� �
>= kO1� �h1�>�� �
>=    W�O= :>� �&
C_� D"���  .    �
�>= ��"�<�

        º
RC� )
� KS n�#= ��<�� ��!�-�� �C
���� KS V�T
C8��J )()( hklIhklIJ   �0�1
       �5_O<�� D����� �
���& �^Q��� V�q V�/�58��   �h1�>�� �
>= kO1 �O5OP� .  m8![�  Z�" E^T

)�,« (     iC=� )�2 D��� �� �>� V�µ1�>���  D���& �_8=�$�   �5��K- �5_O/  .   �4 £��2
      ���4 �5_O/ ���� �8_= t
� �MC�l$� V�^Q���.      ���>�/� �
�>= ������ V�/�58�� V� 

 �]�� E5^ ��"&)�M��� �]�� �M�& (X� �� )X��g .  
  V�/�58�� �
>= 2     V2�P� E;�� I"���� "     )�2 D��� I )42/m  Jh0l   i�C+ 

 h1�>� kO1�� "��� ��   �
Q
 �5�� ���  .�*>�         W��O= :�>� �&
C_$� V�/�58�� �5�- �01 
-4 �
>��L �� "� |� ��3���� r��f���& ��
BO� �5��6©� �5�>�� �.  

T�8��� ���     �51��& �5>8o 
� Bravais  DT
C8C� . v "^  "�� �5C� T��   U�5-���� D

      J�5��4 �
>= �5� ���e�g DT
C8C�  :��  2 �N51 d��    �_O/ �
>=    ����+ �¶�#� �5Cb� ���g

 )X�h58��� 7F
��� I ���4 �_O/ . �5_O/ D���& DT
C& �01 �*>�mmm (D2h)  i�C+ "^ 
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  U5-�= D"�� �5C� »
>=  T
#<� ��� �Q5_�B�   T
#<� �4 ��    JGQHX� "����� �
>! 751   m<
� 

�  !��B�� T��y� �m   �>��  �/
>! 2� ��
� !m   T��R�C� ��   �5_O<�� D���C� VQO<�� �5e�<L. 

          Q� �L-4 �5_�B� T
#<�- VK��� "^ DT
C8�� '*� �5C� �4 
�,     ��5Cb� �01 JKL>& ��

  r�H iC+ t
� E��  T�"O�   �5��X� �5Cb�  .  Z�O�!�    m<
� iC+ �u" �5>8o ¼�O/"  �>�

   �5� J�5C��  O/ )4 �   t
� �5Cb� I �_ iC+  D"���        I �� ����+ �O&�_� �
>= ���4 

 �h58��� 7F
��� .   �M��f� ��E��       �5��<�� �� U5-���� D"�� �5C�      �4 ��>? 2 �5C����

   P� V�/�5& g"� "!�!5   J°
H
& g
 E½
 ���    �_8<�B$� V�/�58�� r�/ �01    D"!"[� �5ClC� 

    g
F
� KS �
>! �4 "&2 .  "!"� G�
/4 ��<�D     �_�=� �!Qb� iC= ��    I �N�]�
� ~

[�Z�"   E^T )�,�( .    � )T
C8�� 3�;<�� g�@� ��+      �51��& �5>8o 75C� �C_! �5>8#�� �-�

DT
C8C� .  ��<��«           I "�& ��51 ��lC� �
>= d�� J��
�M� �51��& �5>8o [�Z�" E^T  

)�,��(.  

  

)�,/(0����
 �-�. ��	���� ��1
' �-�.   
Internal symmetry and translational symmetry operations 

  "y� V�h!�[� �>�&�    W��X� I V�T
C8�� �
>= JDg �5e�u2    V����2� Y56 I  

�
QL��J �  E½
 ��    �
���C� ���4 V�5/�>�� iC+  .      �& ��T�g Z�L$� �58� ~C�180
o  �8_� 

  m=��!    :C]X� 7�^
� |� 3�;<��& g
� .         D"��� ��5C� r�/ Z�O�/� :� ���4 �5/�>��

  
A ~C� U5-����Z    ��T�g �- Y� T
y�  .        �5� 3�;<�� "5�! t
� m=�� �*� �L� ��T�g

          ���� U5-�= D"�� �5C� J�1�>� Y^
� |� �>�� :C]X� 7�^
� |�" D   ��� n�C!�¾4

|�X� . �58�
C�� T��y� �4 V�5C���� iC=screw axis 
 T��y �<>� �
>=  ��5��&T J�5e�<

    ~�B=� VQO<�� �5��"��21  J42   � 63  �58�
� T��­ �        U�5-���� ��5C� D"�� �B- �� 
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������ ���� ����� ���� «�

                �
�>! ���e�g �<� JT
y� �8=T ~C� ���
BO� :CMB�� ����� 
� �5C�� �- I ��R�$�½. 

   T
R�C� �>?��       V2�O�/� ~C� ���#! �4 VQO<�� :��&�¼     ��� kO1    ��5C�  D"���

U5-����.    ! �*� �4 
�      T
y� �
>! ��<5? U�
C�41  ��    �
>! ��T�B! 
�43 .  V�5C�� ��#=

�¶�#�   �5C� �C
 �����     U5-���� D"�� �=    T���­ :_�31  J32  J62   � 64   V������� J

    T��­ :_�= W"B��&61 � 65 .  J��5C��     ��58�
C�� T��y� �01       I ���
5�o ��L-4 �
�>=

�51��F
���B!�>�� �  ��T�g T��­ �    �5� �5O/ � B= �u �[� "��       I ²����= �4 I V��h!

    �Nf�& |� �8B/ ¿^��= E5;<= Y�  %�&  .    T��y� '*� �!"5CO= VQ5L+ ��   V��__l$� I  

 I �<58�[�Z�"E^T  )�,x(.  

           ¿�
� T
­ ~C� ��!g
�� DT
C8�� V�!
�B� V���>�/� �01 {�O�/2� �
����� U8B&

   �N;= t
�"V�&�5S "   �51��& �5>8#� iC�� �¶�#� .�      ~�C� V�&�5c�� '*� �
µ= t


            �M] mC���� V�q kO1 V�/�58�� Dg�� JV�/�58�� �� kO1 "��� r]) �[�Z�"  E�^T  

�,�.(  

       À)4 Y� Z�O�/2� ��#/ �4 ��>�©� I �5�       �� �R5R��� KS �
����� V�5C�� �� 
             �
�B�$ �!��
� V2�O�/� �N<� �- �
>= D"!"� V2����� 9#<= �5� JW�>�/2� �"�

�>�/2�W . �2�/� V�!
�B� '*� ~�B=glide planes �
Q
 �� D"��� Dg�� �
>=� � 
   ��� ~C� ��g����� G�
/4' Z�O�/2�  .         '�� �!�_�� r�/ Z�O�/2� �
>! t
� ���� �- I

                ��� ��L-4 �4 ��"��� Z
A ~C� �!�_�� r<�/ V2�P� UCS4 I J���4 �5>8o �_O/
 �!T
C8�� T��y� .    J�5&
C�� T��y� �L��    t
� �2�/2� V�!
�B�=     ��8e�S V�/�5& |� )gµ

         �5� JK8- �>#& �5�
�� �L-4 K
9��� �
>! t
���        ��- ~�C� �
µ�! t
� 7/
            ��� ���
�\ ~�B= J�2�/2� �
�B� ~C� D"����$� DT
C8�� V�!
�B$ V���>�/2�

 �& V�/�58��"�O_<� ."Z�"F I ��lC� ¼��#��� V�^2�/2� G�
/4 E^T )�,¦(.  
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2�3%! ��	 )
,4.( *��+ ��
�5� �67"�$� �"�"��.  
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������ ���� ����� ���� «�

2�3%! ��	 )
,8.( 9�"��:�"�"�:�� ;%
���% �5<
� .  

  
  

2�3%! ��	 )
,=.( ��:����� 	%">�% ?�	%!�� 	%"@ ����A.  

  
  

2�3%! ��	 )
,B.( ��:��� 	%"@ CD �E"� �"�"�:� ;%
9.  
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2�3%!��	  )
,F.( C� �69"� �"�"�� ;%
9GH5�� �"I�$J� .  

  
  

)�,2(3�4 ��	5�678 9� �-�. �:�;� <�&   
Detection of symmetry elements from intensity statistics 

     ��� ª� V�#^�<$� �>+  ��     J�5>8#�� G
/ ~C� t������ g
5P� �
�+J  �]�<�� 
     Z�O�/� ~C� ���#= d�� iC= �
����� .       iC+ 2 d�� �
����� �]�<� ���<� Z�O�/� �J  d��� 

    g
5P� �
���& �&
C_� KS �
>=J     �&
�] �L-4 �N5C� t����� �
>!  . �]�� �M�&J "�! 
        & 75�� T�#�� ��8��S �QO/� �-�� ��5S �4 g
F�D
O  D"#�� V�5e���0&  .   "&2 �*� ES�&
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������ ���� ����� ���� «¨

                �ÁT �� ,:o ��<� �4 �L-X� ~C� kO1 K#= �5e���©� �e��
�� �4 D�-�*�� I n8L= �4
  �
>!      ®���1� ~C� �5<8� �
>=� ��R5R]      W���X� I V�T*�� �� :e�
#� U5=��� . ��

        �4 U5-���� I �C5O
 V�Tq Yf& g
F�  !�F �
�+  :h  2 I��F
���B�!�-     ���( "�^ 
�¶ �


� KS ��5�X� %�& I �5e���©� V�T�8��2�.  

         U�5-���� ���
� �4 D"#�� V�/�5& Z
@ J,���©� V�T�8��� Y5�[ |F(hkl)|  |� 
  D�
B� U5-�= ���
� normalized  |E(hkl)| .      �1��� ��"& ��8!�O= �*� ��� E�! "^ �
�­  

   3�"l���& U5-���� D"�� �5C�      �� �_�
�$� ��5O�� ÂR<� |F2|J 〈|F|2〉θ   �� �"$  sinθ. 
)
B$� U5-���� ���
� ��<=- �9|E|2(hkl) = |F|2(hkl)/ 〈|F|2〉θ  :c8<!� ��5^ �� �
>! �4 


���_� 1=〈|E|2〉  E5^ �>� sinθ.     E5^ Y!�
= ��E    ���� I k�
�$� Z
� �   ��C
���$� U5-
       Q�� V�85-���� I i�q �� rC�¹ t
� ��!�-��  ��!�-�� �C
���� .     |� T�#�! �4 �>?

��A D"�& ���M�� '*�.  
  �5$� :
Q
 �5S��M�� D����� �� U5-�= IP1   ���5^ |� V�"#��� 7F
= t
� J

 � �_�
����"85     ��8��S g
5P� �q
¥   ��"&  V�	) �>#�� Ã"�( featureless |�    "�� 
"5�&.   I 1PJ     = t
� �5/�
 �5��/ �� �       �"o :_�= :>� ����4 I V�T*�� �^Q� 7F
V 

    �L-4 ��"F �!
^� ��"F �M5�H . ,
H I   �5������P(E)   W�>�/2  iC?   ��� �]�� ��5^ 
|E|J �- Y!�
��� :_�! "^Ä�:  

  
 )�-��)1P (

centric  
 )�-�� 2)P1 (

acentric 
P(E) = exp(-
|E|2/2) 

P(E) = |E| exp(-
|E|2) 

  
 I ��5_5_v Z��"�� �N;=���># E^T )�,�(.  

  

o b e i k a n d l . c o m



��������	
� ��
��
� ... ��

  
�������	  )
,K.(
$� ��:L$J� ��!9 MI��N �O"I5<
� ��1"P$� H% O"I5<
� ��1"P$� Q�<.  

  

��5C��J  ��B= "^    ��A D"�& V��!�
��� �� .       ���5^ UBÅ �4 :� kB&X�〈|E|2-1〉 

 V�/�58�� �>�.     �*� 7��! t
� �  �
>50.74   Q��� Y!�
�C�      � )��-��0.97   Y�!�
�C� 

)�-�$� .        V�/�58�� �8B/ UBÅ �4 
� ��� ��"�Y� |E|2 n@      ~�B�! �� J�<5�� ��5^ 

 T�8���&N(z).{����- E5O�� �� rC�Æ �"� �*� :_�! t
� :  
  

% ����|E|2>   0.1 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 

� ��	
�  9.5 18.1 33.0 45.1 55.1 63.2 

��	
�  24.8 34.5 47.4 56.1 62.9 68.3 

  

 ����� ���          �;�Q� Y� ���4 �
�+ �]�<�� �8_! �4 �>? V�5e���©� '*� Z  �4 

  q ��T�"�� T
­) m�CO<��       ¼�O�©� I �QO/� �-�$ ��h1�>� �
>!  � J  �½
 ��E   t
�� 
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������ ���� ����� ���� ��

 �!�
= :_�!�� !�-�� j�    75C� �!g
���� �O_<$� I  .�&        t
�� D"�e�M�� �C5C^ �u4 EST� J�L$

        75C� )g
�� r] I )�-�� Y!�
= D��� �
�B� :_�!.  �L-4 £�Q$�J    �
�B�� �4 

  ��( t
� D��$�  I V���>�/2�    7� �!��
$� �O_<$�  +      ��5� J�!g���� D"#�� r�H iC

�    �_8=�$� V�T*�� �    ~C� )g
�� �
�BÁb        r��/ �L� �5<5B�� ��oX� n�#= t
�

           �O_<� I V�/�58�� �>� )T*�� g"��� �M��f� Y� V�T*�� g"�h0l .   �
����� �]�<� �>�

 KS$��C��#~C� _�= Z�O�/� ~I D���� V�"o� D"#�� V��!�
=  [�Z�"E^T  )�,¨(.  

     2� :C
�+ Y!�
= m& �55���� ��    >! �� ��8��S :C
�+�
      �q
�¥ �>o �� ��RH�� 

 I m8� 
� ��- g
5P����>#E^T  )�,�(.  

  
2�3%! ��	 )
,R.(5I5#N MI��N �"�S"T+U ���1"A .  
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����� ��	  )
,
.(            VW�P$�� �WI*"+- X������� �H"J<� *��+ YZ�[ C� �"D"�� (P21212)   �
W\]� 

)O�	"JI (#I��NO"I5<
� "̂ (hk0)% )O"L�_ (#I��NO"
� H I5<"̂ (hk1).  

  
             �5S��M�� ����� �- ��8!�O= g"Å �4 ���#� t��Ç I �>? J��_�� '*� �_��
&

 �>#&�)g��M/ . :� �5O8�$� ���X�� ����4VQ-�#�$�  �!T
���� enantiomorphous 

pairs ) )4P31 � P32 (�� ����XI 222 � I 212121 � JI 23 � I 213.  
  

)�,=(  �*�! >�� �	?�@8 ��A7B��	C
�? 3���  
Further notes on space group symbols 

       - �5S��M�� D����� ��T �>o �4 �h5� �� ! ��_�: Dg��   4 I UCS ��5�X�  ���Æ �� J
     Ä��- r]
! �4 �A�B8& �>? �>� .         ����& ���
8�� �51��& �5>8o G
/ �� �
>�! 7/�

�
�+ �]�<� |� K#�� Kc�= �5_O<�� D����� 
F
$� Z�O�/2�Dg .�
>= �*� ���� "��
O���:  
 �	�� ��!�triclinic : �
�+ 2{�O�/�� ��� P1 � 1P.  

   �	�� "#�$%monoclinic :    Z
A ~C� �
�+b :_�! � 2  Jm �4  2/m ³"& J   :�>� Z
 T��­ ��=21 � a Jc �4  �2�/� V�!
�B�n .  
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������ ���� ����� ���� ��

   &!'�� �(��)��orthorhombic :  Z
A ~C� �
�+   T��­ a  Jb   � c    ����¹ 2/m 
 |�m.  

&!'�� ��!� *&!'�� �+���,  &!'�� �-�(- tetragonal, trigonal and 

hexagonal: �N;!Z
A ~C� �
�����  c )4 ��<� ��- �q� È ��2�4 ~C�4 �
�+ ���  1 J
 Z
A ~C�a � b �_O�� Z
A ~C� ��K�4� ([1 1 0]) ab.  

¿�>�  cubic ::_�! �Q
�+      Z
A ~C� �2�4 c  Ja   � b  È �� J     EB�[� T�_^4 ~C�
�� ~C�4 �
�+ ��<� ��- �q� ��K�4� 17F
�� T�_^4 Z
A ~C� .  

    � D"5�& �5S��M�� ����� �
>=�   )��B���& ��e�o �u
-  .     �8C���� g�
�$� 7F
�=
       ��"F Kc] g"� I �-��= �4 |� �5h!�[� � "~C�4 "    �� �L-4 ���=80%    V��85-���� �� 

��
Cy� .  m8![�Z�"   E^T )�,��( f�& ��         I D"�5M� �
>= d�� JV�5e���©� '*� �� 
 "!"@4�5RFT�<5�� �5S��1 D��� .  

  

)�,D(�;	E� FG
*� H �
!I >�� �-�. '*	G   
Symmetry restrictions on atoms in special positions 

  o�8� ��5�/ ��             I V�T*�� V�����T��8�� %�& �5O<=  É�! DT
C& �
���� "�&4 D�
U5-���� .            7�51 Y�O= )*�� Y^
�C� �5_O<�� D���C� ��O8A D"5O� �
>= DTq V�����T�& �� .
 
Q
 ��<��    �N���T"� V�����T�8�� �� G�
/4  :     �5�^
$� V�����T�8�� JY^
$� �!g"�=x  Jy   � z 

*�� ����©� r]
� D"��$� �5�>��� �!TUij.  

 FG*$
 �J'�EK:              �!g"�= �� �4 �
���& D"5O� KS 3�� YH
� I DTq ~C� �C_! 1 J
           U5-���� D"�� �5C� I �h1�>$� V�T*�� g"� �� �;<�� %c&)   Z�"�[� ��;/�  E�^T  

�,�� .(              �5_O<�� D����� �8=T �
CO� :� �N�!g"�= �01 Jm�� YH
� I �
>= DTq �4 
�
Y^
�C� .   ~C� DTq �01 �*>�    �
����� Y^
� mmm)   �8=��� =8 (      Z��O! �5S��1 D��� )4 I

 �!g"�= iC+ �u4⅛ .  
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��������	
� ��
��
� ... �«

2�3%! ��	 )
,�` .(N �"�"��
**
�� �P�N �IO���:�<
$�� Y!Ia�"< �"�"�� �!D"� C� ��b�
7 .  

  
  

 �	EG*$
 �
���
!�%�
:           2�� J��<5�� YH�
� I V�T*� kO1 D"5O� KS '*� �
>= 
�- D"5O� �
>= �u01 �5� J{���0 �5/�>�� �L� Dg"­ ��5^ )4 
� ½ �4 ¼:  

) 4(   �
�B$ D"5O�) �
�+ Y^
�m:( 
�
� ����� �����:  [100] [010] [001] [011] [101] [110] 

�� ����� ���:  zy,,0  zx ,0,  0,, yx  yyx ,,  xyx ,,  zxx ,,  
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������ ���� ����� ���� ��

2�3%! ��	 )
,��.(�� ����L�� 
�5�� I	��: W�� �
K.  
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��������	
� ��
��
� ... �x

) � (  �OD"5 kb ) �
�+ Y^
�2 J3 J4 J6 Jmm2 J3m J4mm J6mm:( 
����� ���!" :  [100] [010] [001] [011] [101] [110] [111] 

�� ����� ���:  0,0,x  

 

0,,0 y  z,0,0  yy,,0  xx ,0,  0,, xx  xxx ,,  

 
) �(   DT*�� �
>= J���4 �5_O/ D��� )4��_O/ |� ��8L. 

  �J!M�
 �7
�N
 �
���
!�O:  Bz ��<� �    �5���4 V2�����     ��5�>�� ~C� g
5OC�
D"��$�      �5�5C5C�X� ����©� r�= d�� Ellipsoid .     C� V�����T�& ~C� g
5O�� '*� �&�O= �5

    I U5-���� D"��[�Z�" E^T  )�,�(.)    ·5] �8_<=       |� r�5MA �>#& ��"5O�= �L-4
 V�T
C&:
Q
GQHX� :��"�� GQHX� (.  
) 4(   "5O� KS 75F
=� �>o)�5$� :
Q
 (���_O/  �51J 1  �6 V�����T�&. 
) � (            '��2 ��
� �^�<�� Y_O�� �� �5���X� T��y� "�4 �"5O� KS �>o m��  J

 75C� �!g
�� ���4)�5$� )g��4( V�����T�& �5_O/ ��� 2 Jm J2/m �4. 
 

U12  U13 U23 U33 U22 U11 
 

0 0 D C B A [100] 

0 D 0 C B A [010] 

D 0 0 C B A [001] 

D D C B B A [011] 

C D C A B A [101] 

D C C B A A [110] 

 
) �(      n&�
 75F
= J"5O� KS �>o:)  GQHX� "����� (��� _O/   �5222  Jmm2 

�mmm. 
U12  U13 U23 U33 U22 U11 

 

0 0 0 C B A [100], [010], [001] 

C C 0 B B A [100], [011], [011 ] 

C 0 C A B A [010], [101], [101 ] 

0 C C B A A [001], [110], [11 0] 
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������ ���� ����� ���� ��

) g(        )�e�g Y_O� ���B$ "5O� �>o)      JGQ�HX� :��&T JGQHX� :
Q
4� 
:��"�GQHX� (. 

U12  U13 U23 U33 U22 U11 
 

0 0 0 B A A [001] 

B B B A A A [111] 

 

) ��(  |� "5O� �>oD�- � )¿�>�(�� "�
²�
b� . 
  

 9J!�.Exercises  
)�,� (    �5_O/ V����� :h!�F �
�+ .� �__l$� �R1V V�h!��C�    �5=�� )��  �># E^T

�,«(               ������ ��� "��� Y� ,)�F �- �&�A� J�� �q�¥ Y<]� J�f14 �4 J
 V�5C���� kO1 ��#= d�� �5����� �RM��� ~C� �5_O<��2 Jm � 1. 

)4 (bromochlorofluoromethane (CHBrClF)�) � (hypochlorous acid (HOCl)�  
)� (ethene (C2H4) �)g (Z-1,2-difluoroethane� )�� (E-1,2-difluoroethene  
)�()����F���>��& �( (1R,2S)1,2-dichloro-1,2-difluoromethane (ClFHC-CClFH)  
)�() �&�_= )4( (1R,2R)1,2-dichloro-1,2-difuoromethane (ClFHC-CClFH) 
)° ((3R, 4R,3'R,4'R)3,4,3',4'-tetrachlorospirane (C6H12Cl4)  

  

  
����� ��	 )
,�.( �
����� ���
�� )
,�(.  
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��������	
� ��
��
� ... �¦

)�,� ( Z���        V�R5H
= I �
����� �]�<� "� �4  �>#= EC� ��  DT
C8)���>#  E�^T  
�,� ( iC= Y� �N5C� t��=� I�� D����� Z�"F_O<�5�RM��� ~C� �5����� . 

 

  

  
����� ��	 )
,�.( ����� �	� �!�" (from the charity Traidcraft) : �
�# �$%�)
,�(.  
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������ ���� ����� ���� �¨

)�,� ( 3���4        �N��5^   "^ �5����� U5-���� D"�� �!Q� V�1�L-�   D�_�$� V�8-��C�  .
� UB�Z ��� D"��^ ���= �"� )4 ~C� �C�� DT
C& �>� "18 Å3"  
Å ~C�

 "5F),)gT �4(U-�� �>� . 

) 4(   ��L5�methane (CH4)]  "<�70K:[ V = 215.8 Å3, ρ = 0.492 g cm-3.  
) � (  �X W�$diamond (C) :V = 45.38 Å3, ρ = 3.512 g cm-3. 

) �(  CF
�
- glucose (C6H12O6) :V = 764.1 Å3, ρ = 1.564 g cm-3. 

) g(   ÉL�)E5B-
>5CF �5L5� :e�<
 (m=Q8�� Bis(dimethylglyoxime)platinum 

(II) (C18H14N4O4Pt) :V = 1146 Å3,   ρ = 2.46 g cm-3.  
)�,« ( DT
C8�  �� �5��&Ta(=b) = 10.48 Å, c =6.05 Å .  �
�>! )�2 �
�+ �4 ®��1� 

4/m "<� �5CR�� �&
C_� �
>= V�/�58�� iC=� 0.8 Å J»"^   V��/�58�� g"�� T
Dg�M<$�. 

)�,� ( " �!
�B� V���� ":�          �T� I 3"l�B�$� �q
�<��� �!"�& I �5S��1 V����
   
� ke�P�   T
C& V�85-��� "5F �q
¥ �¶�#� V� .     �z ��<� �
>! �!"�& I

 �51��& V�5>8o)    �5_�B� J�e��p   �5_�B� Jc   JY&�� J"B�:� (  V��5C��
              n��� VQ�O/ Y�&T4 JVQO/ §Q
 Jm�CO<& ��T�g ¼�O/ :� �C��­ �
�+

       �
>= "^ d�� W�>�/2� ¼
_�� JVQO/� V���>�/� �� �_5B&    �4 �  V��^2�/
�
>! N51�   O�/�& ��&
R�� W�>�/2�   Z�

2
1   kb� Z
A ~C� .    I �CL� '*� �
>=

     �C��� ¼
_� �L� V�__Æ)___ (   ��_O�� ¼
_��)� � �(  {�
��� ~C�  .
        I ke�P� �T� �q�¥ �� �- I���>#   E^T )�,�( .     D"��� ��5C� "F�4

 t��� U5-�=    �
�+ �]�<� ��>�©� T"O&  .     �_5B�& V�__Æ 3"l��� ��K�4
 $� :Fq
�<� $�� �e�    I ~_�$� :�"B���>#   E^T )�,x(  iC= �4  I    Z�"�F 
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��������	
� ��
��
� ... x�

V�T
C8�� EC�� �5��g International Tables for Crystallography   ��- ���^� J
�q
�<�� �� �5C
�+ Q�� D"�
�� t��� 7� �8��<� �
�B� D��� Y� �q
¥. 

  
����� ��	 )
,&.('�*+ ���+- / 0	��1 )�
234 5 6�7��8 0�+- (�9+�;����� �<�=> 6=.  

  

)�,x ( ���<��  ��>�©� T"^   �5S��M�� �����      Z
�P�   d�� V�8-��C� ��   '*�� ~�C�
V�/�58��. 

) 4(  GQHX� "����� P.¼��#��  :h0l: h = 2n; 0kl: k + l = 2n . V�/�5& :_�=
   Y!�
= ����  2  )�-��  :_�!hk0    :_�! )�-��h0l   � 0kl     :��58_�� k�
�$� r�H 

D"#C�. 

) � (  :��&T P#�� � ¼��h00: h = 2n (0k0: k = 2n); 00l: l = 4n. I (hkl)= I (hkl). 
!�-�� 2 ���� V�/�5&� �A�<� J0kl, h0l, hk0 � hhl!�-�� � :   mB�@ )4 Y�^
�= ��
t
M��� �4 �A�<�C�. 

) �(   �5$� )g��4C .��¼��# h0l: l = 2n �O_<� :_�= �h0l  k��
�$� r�H 
 D"#C� :�58_�� .  �>�  �
>=  4 D"o V�5e���� �f��S ��� .    �
>5� U-�$� �4 "O��!

   �>5/ "O��  �c5���& [NiL2+]Cl2
−J   �5� L :�  �J«J�J���     ���>!g�g��� :���&T 

:OCP� 1,4,7,10-tetraazacyclododeca--ne .       D"�� �5C� �>� V�h!�F Y&T4 ��<� "F
!
U5-�=. 
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������ ���� ����� ���� x�

) g(   �5$� :
Q
P��!���Ç  .��5C� g��&4a = 3.952,   b = 6.772,    c = 9.993Å,    

α = 98.06, β = 89.96, γ = 106.96o . U�5-�= D"�� �5C� �>� V�h!�F Y&T4 .  ��N;!
             E5^� �!��B�� D"#& �!
^ �
>= V���>�/2� �� �5����� ����X� �4 D"#�� �q
¥ �R1

sinθ :123   � 331  �240 � 602  �044 � 004.     �5
Q
 �5Cb� JGQ_��2� UP �   J��5$� 
      �O_<$ �8e�S V�/�58�� �- �
>=0kl   Y� l )g�1  .   7CM�4 m8�)���># E^T  �,� (  E��T

 Z
A ~C� �_OB$� �5>8#�� �!T"��[001]. 

  

  
����� ��	 )
,?.(�
���� 6
	'�4 6��9@ A�BCD ) 
,& ()E.(  
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