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Cristais = sistemas periddicos: U(r + T,,) = U(r)

a,, a, e a; — vetores primitivos

T,, = vetores de translacao da rede

TTl =niaq + n,a, + n3a3
Nnq, Ny, N3 = NS inteiros

Grupo espacial = rotacBes (grupo pontual) + translagdes: R

RH = HR = comutam com o hamiltoniano
{a|t} = elemento do grupo espacial, tal que

{a|t}x =ax —t
a = rotacgoes, inversdes ou reflexdes; t = translagdes

Propriedades:

1 {BIt' Halt} = {Balpt + t'} # {al|tHp|t'}
2. {a|t} = {e|t}{x|O0}

rotagédo de 0° </ L>’[ran:~:lac;510 nula

3. operacdo identidade = {e|0}

AA{a|lt} P ={a | —a" 1t}
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Subgrupos do grupo espacial:

a) Grupo de Translacdo — é um grupo que consiste apenas de operacdes de translacdo, {e|t}, que levam o cristal a
configuracbes geometricamente equivalentes, ou seja, geometricamente indistinguiveis da anterior;

b) Grupo de Ponto — é um grupo de operacdes de ponto, {a|0}, que compreende rotacdes prdoprias e/ou improéprias,
reflexdes e inversao, que leva o cristal a configuracdes geometricamente equivalentes.

Em muitos casos, um grupo espacial € composto de produto direto dos dois subgrupos, isto é,
(grupo espacial) = (grupo de ponto) & (grupo de translacao)

Um grupo espacial desse tipo é chamado simarfico. Existem ao todo 230 grupos espaciais, dos quais, 73 sao simorficos. Os
outros 157 grupos espaciais sao nao simorficos ou assimorficos, onde nem todas as operacdes do grupo espacial sao
obtidas apenas de produto direto das operacdes de grupo de ponto com as do grupo de translacao. Podem existir
operagdes {a|t} que pertencam ao grupo espacial, mas, separadamente, ndo pertencem nem ao grupo de ponto {«|0}
nem ao grupo de translacdo {e|t}. As operacdes que tornam o grupo ndo simorfico sdo:

1. Reflexdo com deslizamento (glide reflection) ou espelho deslizante;
2. Rotagédo parafuso (screw rotation) ou rotacéo helicoidal.
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Reflexdo com deslizamento (glide reflection: translation + refletion) ou reflexéo deslizante

1. Reflexdo com deslizamento (glide reflection: translation + refletion) ou reflexdo deslizante — operacao que consiste de uma
reflexdo num plano g, seguida de uma translacao t,, paralela ao plano o; = {ag|tg}. Separadamente, nem a reflexdo o, e
nem a translagdo t, sdo operagdes do grupo espacial:

P!

:!;\ —————— [
ponto do cristal ponto do grupo espacial

)

imagem de P = reflexao no plano g,
(n&o € um ponto do grupo espacial)

—pmm———

% “~=plano de deslizamento — & ao grupo de ponto

-] &

—translagdo || o, — & ao grupo de translagéo
(mdédulo = metade do mdédulo do menor
vetor de translacdo do grupo especial)

o

[

ponto do grupo espacial

= {ag|tg}{ag|tg} = {Jgag|tg + O'gtg} = {e|2tg} — duas aplicacdes sucessivas de reflexao com deslizamento resulta
numa translagdo pura de 2t; = t, deve ter metade do modulo
da menor translagdo t, paralela a t;, do grupo de translagdes.
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1. Reflexdo com deslizamento (glide reflection:
translation + refletion) ou plano deslizante

! ilustragao da si-
vetor de Tipo de plano metria de refle-

' lac3 de desli ; simbolo .
ranslacao e deslizamento i x30 com desli-

a/2 zamento
b/2 axial !
c/2

a/2+b/2
a/2+c/2 diagonal
b/2+c/2

a/4+b/4+c/4 diamante
zero espelho
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Reflexdo com deslizamento (glide reflection : translation + refletion) ou plano deslizante

« Combinagdo de meia unidade de translagdo (t; =t/2) em
uma determinada direcao com reflexao no plano paralelo a
translacao. Sao designados segundo as direcoes em que
operam.

Numa célula do sistema ortorréombico:
> |l aos planos (100): planos deslizantes b, ¢, n

> || aos planos (010): planos deslizantes a, ¢, n
> |l aos planos (001): planos deslizantes a, b, n

» Planos deslizantes a, b,c = direcoes de translacao paralelas aos
eixos cristalograficos a, b e c.

» Planos deslizantes n = dire¢do de translagdo como combinacdo
de t/2 em uma direc¢do paralela a um eixo cristalografico com t/2
em direcao paralela a outro eixo cristalografico. Numa célula
ortorrombica: nos planos (100): n= b/2+c/2; nos planos
(010):n =a/2+c/2; nos planos (001):: n=a/2+ b/2.

» Planos deslizantes d (de diamante) = 3 somente nos sistemas
cubico e tetragonal: d = 1/4(a + b + ¢).
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Reflexdo com deslizamento (glide reflection : translation + refletion) ou plano deslizante

Bloco-diagrama de planos deslizantes axiais
a,b,c,n emuma célula ortorrombica
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Rotacdo parafuso (screw rotation: translation + rotation) ou rotacdo helicoidal

2. Rotacdo parafuso (screw rotation: translation + rotation) ou rotacdo helicoidais — operagao que consiste de uma rotagao
de 2m/n, com n inteiro positivo, ao redor de um eixo, no sentido anti-horario, seguida de uma translacdo t, paralela ao
eixo = {2m/n |t,}. Separadamente, nem a rotacdo de 2m/n e nem a translagdo t, sdo operacdes do grupo espacial:

ponto do grupo espacial

Rotacao de 27 /n em torno do eixo de
parafuso = leva P (ponto do grupo
espacial) em P’ (ndo é um ponto do
grupo espacial)

ponto do cristal

eixo de parafuso (screw rotation)

ponto do grupo espacial

translagdo || ao eixo de parafuso — & ao grupo de translagdo

= [{2n/n |t }]" = {27|nt.} = {e|nt,} = n sucessivas rota¢des parafuso resulta numa translacdo pura de nt, =
t. deve ter médulo p/n do mddulo da menor translacdo, paralela a t,

do grupo de translagdes, ondep = 1,2, ...,n — 1.
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Rotacdo parafuso (screw rotation: translation + rotation) ou eixo helicoidal

Rotagdo de ordem n seguida por uma
translagdo fraciondria, paralela ao
eixo de rotagcdo, com passo sendo o
modulo do vetor

t, =

Py
n

com n=2346ep=12,...,.n—1et
o menor vetor de transla¢do da rede
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Rotacdo parafuso (screw rotation: translation + rotation) ou eixo helicoidal

llustracao da simetria do eixo
de rotagao parafuso Cg4: 64

1
-1
6

Escada em espiral ilus-
trando a simetria do
eixo helicoidal Cg: 64
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