Clase 8. Los grupos espaciales

The combination of all symmetry elements including the transiation symmetry
elements yields only 230 combination.

These combinations are called “space groups”.

The correct determination of the space group is absolutely necessary for the
determination of the crystal structure.

Space groups Symmetry elements

Centrosymmetric Translation, rotational axis, mirror planes
center of inversion and combinations

Non-centrosymmetric Translation, rotational axis, mirror planes
and combinations

Chiral Translation, rotational axis and combinations

Grupo Espacial

Definition: The complete set of translational and point
symmetry elements in a crystal structure.

14 Bravais Lattices + 32 Point Groups = 73 space groups

Replace rotation axes with screw axes
and mirror planes with glide planes = 157 new space groups.

Total = 230 Grupos espaciales

permiten describir completamente el espacio tridimensional.
Existen sélo 230 formas de empaquetamiento cristalino

NOMENCLATURA




The symbol consists of a letter defining the Bravais
lattice followed by a set of symbols, each describing the
symmetry about a unique axis.

Example P2,/c P - indicates a monoclinic primitive lattice
2,/c - indicates a 2, screw axis along b and a
c-glide perpendicular to the b - axis.

The point group can be obtained by replacing the screw with a proper
rotation and the c-glide with a mirror plane

2,/ce=2/m

Example C mca shortened symbol for C 2/m 2/c 2/a

point group 2/m 2/m 2/m (mmm)

c-centered orthorhombic lattice

Mirror plane 1L a
c-glide L b

a-glide L c.
Obtencion de los Grupos Espaciales

Los métodos para derivar los grupos espaciales pueden ser geométricos,
combinatorios o de teoria de grupos.

En cualquier caso hay que tener en cuenta que:



1. Una red de Bravais es una disposicion de puntos matematicos que tienen posicion pero no
magnitud ni forma. Para cada sistema cristalino las posibles redes espaciales poseen la
simetria del grupo puntual holoédrico.

2. La materia en estado cristalino esta constituida por iones, atomos o moléculas, que se
asocian con cada uno de los nudos de la red de Bravais, es decir, el grupo puntual del
motivo que se repite por el grupo de traslaciones de la red tiene que ser el del grupo
puntual holoédrico de la red o un subgrupo del mismo.

En la Figura 5.1 puede observarse la estructura de la hemimorfita
(ZnsSi,0+(OH),.H,0), corresponde al grupo espacial 1mm2. Esta basada en una red rémbica
centrada en el interior, I, cuya simetria puntual, mmm, es la del grupo puntual holoédrico de
las redes rombicas. El motivo que se repite en la estructura esta coloreado en salmon y tiene la
simetria mm2, que es un grupo puntual subgrupo del mmm (grupo puntual holoédrico de las

redes ortorrombicas)

Holoédrico: que permite desarrollar el maximo nimero de caras que permite la simetria puntual.

GRUPOS ESPACIALES SIMORFOS
Tipo de grupos espaciales que se obtiene de manera simple combinando cada uno de
los 32 grupos puntuales con cada una de las redes de Bravais compatibles con ellos.
o En total son 66 mas 7. En la Tabla 5.1 se puede observar el numero de grupos

espaciales simorfos correspondientes a cada sistema cristalino.

‘ Sistema N” grupos ’ N° redes N* grupos
cristalino puntuales Bravais simorfos

Citbico [ 5 E | 15

|Tetragonal | 7 | 2 | 14+2

[Romboédrico | 5 | 2 | 10+3

II lexagonal [ 7 I 1 ] 7+1

IRombico [ 3 | 4 | 12+1

[ Ortorrémbico ul 3 I 2 l 6

[Triclinico l 3 R | 2

Tabla 5.1



= Estos 7 aparecen debido a que varien las relaciones geométricas entre los elementos
de simetria del grupo y la red, consecuencia de que:

= Las redes de Bravais centradas en las bases (A, B o C) posean una direccion

especial (Figura 5.2).

Figura 5.2

- La simetria puntual del grupo no sea la holoédrica y entonces la red

presente diversas orientaciones respecto a los elementos de simetria del

grupo (Figura 5.3).

P31m P3mi
Figura 83

¢ En el espacio de tres dimensiones la idea geométrica de un grupo simorfo &s

equivalente a colocar los ¢lementos de simetria de un grupo puntual dado sobre los



nudos de la red de Bravais compatible con dicha simetria (Figura 5.4).
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o oc obtienen elementos de simetria con traslacion asociada.

o En la Figura 5.5 puede observarse como combinando una red
monodimensional (a) con un grupo puntual m (b) se obtiene ¢! grupo espacial
simorfo (c) en el que ademas de la traslacion ¢, la identidad y ¢l plano de
reflexion ha aparecido el plano de deslizamiento (d).

En las siguientes figuras puede observarse como
combinando una red monodimensional (a)

con un grupo puntual m (b)

se obtiene el grupo espacial simorfo (c) en el que ademas
de la traslacion t, la identidad y el plano de reflexion

R RN RN
R 2 26

ha aparecido el plano de deslizamiento n (d).
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Figura 5.5



Son aquellos gue se derivan de los simorfos cuando en ellos consideramos una

trasiacion maltgne, pues aparecen elementos de simetria con trasliacidn asociada, no presentes

GRUPOS ESPACIALES NO SIMORFOS

en los grupas simorfos. En towal son 157,

En las Tablas 5.2 a 3.8 se presentan los grupos espaciales simorfos y no simorfos

correspondientes a cada sistema cristalina.

Sistema cristalino triclinico

No simorfos
Simorfos Hemlsimorfos Asimorfos
I Pl
2  P-l
Tabhla 5.2
Sistema cristalino monoclinico
I* orlentaclén: c=2vio-2
No simorfos
Simorfos Hemisimorfos Asimorfos
3 P2 7 Pe - P2
§ C2 ~ Ce 11 P2./m
6 Pm 13 P2ic = P/
8 Cm IS Clle
10 P2im
12 Cl/m
2" orlentacién: b =2 vio -2
No simorfos
Simorfos Hemlisimorfos Asimorfos
3 P2 T P - | 24
b 82 9 Bb Il P2 /m
6 Pm 13 P25 14 P2,/
5 Bm I35 B2/
10 PYim
12 B2/m

Tahla 8.3




Sistema cristallno rémbico

No simorfos
Simarfos Hemisimorfos | Asimorfos
17  P222:
27 Pec2 |18 P2:222
28 Pmal |19 p22.2,
0 Prel 20 C':::.
32 Phal |24 2,2:2,
16 P22 34 Pnn2 | 3¢  Pmed:
21 O 37 Ceel | 29 Pea
22 F22 39 Abml | 3] Pma2,
23 N0 40 Ama2 | 33 ppg2
25 ortorrémbicas) sl Abal 36 szl
35 Cmm2 3 Fddl | 51 Pmma
3R Amm2 35 Jhal 52  Pnna
42 Fmm2 %6 Imal | 53 Pmng
44 Imm2 <8 Pann 34  Peca
47  Pmmm 9 Peem | 55 Pham
65 Cmmm 30 Phan 36 Peoen
&9  Fmmm 66 Ceem | 37 Phom
7l Imm 67 Cmma | S8 Prnm
68 Ceca | 50 Pwmn
70 Fddd 60 Phen
72 lham 61 Pbhea
62 Pnmo
63 Cmem
64 Cmea
73 Ihea
74 Imma

Tabhla 8.4




Sistema cristaline ortorrémbico

No simorfos
Simorfos Hemisimorfos Asimorfos
143 P3 ISR P3el a4 P3
|46 R3 IS0 P3le 185 P3,
147 P-3 I61 R3e 151 P3}12
|48 R-3 163 P-3le 152 P3,21
149 P32 165 P-3¢! 153 P312
150 P32| 167 R-3¢ 154 P3,21
IS5 R32
156 Piml
157 P3lm
160 R3m
162 P-3im
164 P-Iml
|66 R-3Im
Tabla 8.5
Sistema cristalino hexagonal
No simorfos
Simorfos Hemlisimorfos Asimorfos
168 P6 I8¢ Péec 169 P6,
174 P-6 IRR P62 170 Pé:
|75 P&/m (90 P-82c 171 Ps,
77 P&22 192 Pé/mec 172 P64
1IR3 Pemm 173 P&,
187 P-6m2 176 P&ym
IR0 P-62m 178 P6,22
191 P&mmmm 179 22
IR0 P622
IR] P622
182 P6322
I8R5 Pbyem
186 Pé&yme
193 PSymem
193 Phymme

Tabla 8.6




Sistema cristalino retragonal

No simorfos

Simorfos

Hemlisimorfos

Asimorfos

-~

79
81

9
-

83
89
7

107
1
115
119
121
123
139

P4

I

P-4

-4
Pa/m
14/m
P22
1822
Pamm
[amm
P-42m
P-4m2
J~<am2
-42m
P&/ mmem
14/ memem

5]

00
103
i0s
108
P2
116
1E7
IR
120
124
125
126
140

Pan
Pabm
Picc
Pane
Jacm
P-32¢
P32
P-4h2
Pan2
=42
Pa/mee
Piinhm
Pa'nne
Jaimem

76
78
80
84
25
86
%8
90
21
92
93
94
95
96
oR
101
102
105
106
109
110
113
14
122
127
129
130
131
132
133
134
135
136
137
138
141
142
128

P4,

Py

Pa,

/s
Piym
Pam
Piyn

/s Ja
P32
P4,22
P4,2.2
P4,22
Pé2:2
P4322
P432.2
1522
Picm
Pinm
Piyme
Parbe
s md
14 ed
P-2m
P-32¢
[-22d
Pé/mbm
Pi/nmm
Pince
Péy'mme
Pay/mem
Péaynbe
Paynnm
Pay'mbe
Pi,/mnm
Piyinme
P4g‘ncm
14 /amd
1§ Jaed
Pa/mne

Tabla 8.7




Sistema cristallno cobico

No simorfos

Simorfos Hemlisimorfos Asimorfos
195 P23 201 Pn-3 198 P2.3
196 F23 203 Fg-3 199 /2.3
197 123 2IR P-33n 205 Pg-3
200 Pm-3 219 F43e 206 Ja-3
202 Fm-3 222 Pn-3n 208 P32
204 /m-3 226 Fm-3c 209 F432
207 P432 210 F§,32
209 F&32 212 P332
211 71432 213 P332
215 P-43im 214 /4,32
216 F-43m 220 Jj-43d
217 -43m 223 Pm-3n
221 Pm-3m 224 Pn-im
225 Fm-3m 225 Fm-Im
229 Im-3Im 227 Fd-3m

228 Fd-3¢

230 Ja-3d

Tabla 8.8







5.4 SIMBOLO DE LOS GRUPOS ESPACIALES

Existen dos tipos de simbolos.
1. Notacion de Scheenflies, que es la mas antigua de todas.
= Consiste de una letra maydscula, caracteristica del tipo del grupo puntual,
2 Puede ir acompafiada de uno o mds subindices:
= uno de ellos numérico
= el otro unza letra minGscula
= cuando existen ambos s2 escriben an este orden.
2. Notacién d2 Hermann Mauguin (o notacidn intemacional). Consta de:
o Una letra mayuscula que indica el tipo de red de Bravais.
e Un conjunto de caracteres. después de la letrs mayascula, que indican elementos de
simetria referidos a las direcciones de simetria de la red.
« Pueden incluir:
= Barra de quebrado
o denominador es la letra m
= numerador es un nomero que hace referencia 2l orden de un eje de rotacién.

« Pueden simplificarse algunos simbolos si no da lugar 2 confusion con otres simbaolos.



