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PARA MATERIAIS SÓLIDOS

Aula 6 – “The International Tables”
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Space groups

• Conjunto dos elementos de simetria (e seus respectivas operações), que 

descrevem por completo o arranjo espacial periódico em 3 dimensões.

• Nomenclatura
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Space groups

3

“Crystallographic viewing directions”



Space Groups 

• Vamos estudar um pouco como algumas informações são mostradas nessa

tabela. 
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Space Groups 

• Lista de forma sistemática os 17 plane groups e os 230 space groups.

• Contém os símbolos completos e simplificados dos space groups.

• Contém o nome do sistema cristalino bem como seu crystal class (grupo

pontual).

• Contém diagramas das posições dos seus elementos de simetria.

• Contém diagramas das general positions.

• Lista as operações de simetria como transformação de coordenadas.

• Entre muitas outras informações.
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Space Groups 

• Vamos começar com um exemplo do grupo espacial Pmm2.
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Space Groups 
• Pmm2.
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Space Groups 
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Space Groups 
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Space Groups 

• Pmm2.
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Space Groups 

• Diagrama dos elementos de simetria
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Space Groups 

• Diagrama dos elementos de simetria
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Space Groups 

• Diagrama dos elementos de simetria
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Space Groups 

• Diagrama dos elementos de simetria
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Space Groups 

• Pmm2.
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Diagrama dos “general positions”
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Space Groups 

• Pmm2.
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Space Groups 

32

-Origem é tomada em um ponto onde há intersecção de 2 espelhos e um 2-fold

axis (para esse grupo espacial).

-Unidade assimétrica: Menor parte do espaço onde a aplicação de todos os

elementos de simetria vai preencher todo o restante do espaço vazio.

-Operações de simetria: Incluem as operações de simetria e sua localização na

célula unitária.



Space Groups 

• Pmm2.
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Space Groups 
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-Os geradores são os elementos de simetria a partir dos quais todos os outros

podem ser gerados por combinações entre elementos de simetria.



Space Groups 

• Pmm2.
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Space Groups 
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Space Groups 
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4 posições equivalentes

dentro da célula unitária



Space Groups 
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Space Groups 
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Wyckoff letter h.

Átomo na posição

(1/2,y,z)

Escolhi

(1/2, 0.3, z)



Space Groups 
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Wyckoff letter h.

Átomo na posição

(1/2,y,z)

Escolhi

(1/2, 0.3, z)

Vai gerar uma posição

equivalente em

(1/2, -y, z)



Space Groups 
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Space Groups 

43

Pela simetria

de translação

posso andar

1 comprimento

de célula em b.



Space Groups 
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Pela simetria

de translação

posso andar

1 comprimento

de célula em b.

Veja que podemos

aplicar os outros 

elementos de 

simetria mas 

nenhum outra

posição será gerada.

Temos 2 posições

equivalentes



Space Groups 
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Space Groups 
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Wyckoff letter g.

Átomo na posição

(0,y,z)

Escolhi

(0, 0.8, z)



Space Groups 
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Wyckoff letter g.

Átomo na posição

(0,y,z)

Escolhi

(0, 0.8, z)

Vai gerar uma posição

equivalente em:

(0,-0.8,z)



Space Groups 
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Space Groups 
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Pela simetria

de translação

posso andar

1 comprimento

de célula em b.



Space Groups 
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O espelho localizado

em (1/2,y,z) vai gerar

outras duas posições

equivalentes.



Space Groups 
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O espelho localizado

em (1/2,y,z) vai gerar

outras duas posições

equivalentes.

Veja que cada átomo

colocado está com

metade de seu

volume dentro da

célula, totalizando

2 posições

equivalentes.



Space Groups 
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Veja que apenas uma

posição equivalente é

obtida quando se coloca

um átomo nessa posição

especial “d”.



Space Groups 

• Pmm2.
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Space Groups 

• Outro exemplo: Imm2
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Space Groups 
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Space Groups 
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Space Groups 
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Space Groups 

• Outro exemplo: Fmത3m
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Estrutura tão simples…..



Space Groups 

• Outro exemplo: Fmത3m
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Space Groups 

63



Construindo arquivos CIF

• Vamos usar o software Vesta.

• Ex: Alumínio

Sistema: Cúbico

Grupo espacial: Fmത3m

Parâmetro de rede a=4,05A

Posição dos átomo: Wyckoff position= “a” 
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