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m Simetria en los cristales

MOTIVACION. Para poder comprender la periodicidad de los sélidos cristalinos, debemos
conocer las REGLAS DE SIMETRIA

Para conocer la naturaleza y el orden de la periodicidad en los cristales, debemos
aprender cudles son las operaciones por la cuales la repeticién del MOTIVO BASICO de
cristal da lugar al CRISTAL PROPIAMENTE DICHO

¢,como podemos hacer para lograr
describir todo el cristal a partir del motivo basico?
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m Simetria en los cristales

MOTIVACION. Para poder comprender la periodicidad de los sélidos cristalinos, debemos
conocer las REGLAS DE SIMETRIA

Vamos mas alla...dado dos objetos enantiomorfos, ¢,cdmo podemos hacer para lograr
superponerlos?

??

Enantiomorfos: objetos con
imagen especular no
superponible
Enantidmeros: moléculas
con imagen especular no
superponible (tipicamente
aquellas que poseen un
centro quiral)




m Simetria en los cristales

MOTIVACION. Para poder comprender la periodicidad de los sélidos cristalinos, debemos
conocer las REGLAS DE SIMETRIA

RESPUESTA. Aprender a cerca de la “Teoria de las transformaciones isoméricas”




m Simetria en los cristales

DEFINICIONES DE UTILIDAD.

= Objetos congruentes. Son aquellos que cada punto de uno de ellos corresponde a un
punto del otro y ademas, se cumple que la distancia entre dos
puntos es igual a la distancia entre los dos puntos equivalentes
en el otro objeto. Como consecuencia, los correspondientes
angulos también seran iguales.

= Congruencia Directa. La correspondencia de angulos tiene
el mismo signo.

= Congruencia Opuesta. La correspondencia de angulos tiene
el signos opuestos.




m Simetria en los cristales

* Objetos congruentes. Son aquellos que cada punto de uno de ellos corresponde a un

punto del otro y ademas, se cumple que la distancia entre dos

{[‘ {r puntos es igual a la distancia entre los dos puntos equivalentes

[ T B en el otro objeto. Como consecuencia, los correspondientes
_____ 3 angulos también seran iguales.

= Congruencia Directa. La correspondencia de angulos tiene
el mismo signo. => Para este tipo de congruencia, un objeto
puede hacerse coincidir con el otro a través de
movimientos convenientes durante los cuales éste se
comporta como un cuerpo rigido. Estos movimientos son:

> ]

(‘ 1. TRASLACION — 2. ROTACION — 3. ROTO-TRASLACION
: J <O — (o MOV. de TORNILLO)

T
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———n-




m Simetria en los cristales

= Congruencia Opuesta. = Los objetos se dicen que son enantiomorfos. En ese caso
uno de los objetos coincidira con el otro a través de las
siguientes operaciones:

1. INVERSION: operacidn de simetria con respecto a un punto
2. REFLEXION: operacidn de simetria con respecto a un plano
3. ROTO-INVERSION: producto de la rotacidn alrededor de un
eje por la inversidon con respecto un punto del eje

4. PLANO DE DESPLAZAMIENTO: producto de la reflexion por
la traslacion paralela al plano de reflexion

5. ROTO-REFLEXION: producto de la rotacion por la reflexion
con respecto al plano perpendicular al eje de rotacién



m Elementos de Simetria

DEFINICION

Si luego de la aplicacidon de una operacidon de simetria todas las propiedades del sistema
permanecen iguales, la operacién serd entonces una OPERACION de SIMETRIA. Los
ELEMENTOS de SIMETRIA son puntos, ejes o planos con respecto a los cuales las
operaciones de simetria son ejecutadas.

INCORPORANDO NOMENCLATURA
O : representa a un objeto

@ : representa al enantiomorfo del objeto representado por un circulo (renglén anterior)

El + :indica sobre el plano de la hoja/pizarron
El - : indica debajo del plano de la hoja/pizarron

+CD : indica que ambos objetos estan ubicados uno encima del otro



m Elementos de Simetria

EJE DE SIMETRIA ROTACIONAL. Un dado sistema presenta un EJE de ROTACION de ORDEN n, cuando todas
las propiedades del espacio permanecen inalteradas luego de una rotaciéon de 2n/n alrededor de un eje.
Estos ejes son representados con el nimero n

EJE DE ROTOTRASLACION (o de movimiento de tornillo). Un dado sistema presenta un EJE de
ROTOTRASLACION de ORDEN n CON UN COMPONENTE TRASLACIONAL DE ORDEN t, cuando todas las
propiedades del espacio permanecen inalteradas luego de una rotacién de 2mn/n alrededor de un eje y una
traslacion t a lo largo del mismo.

EJES DE INVERSION. Un dado sistema presenta un EJE de INVERSION de ORDEN n, cuando todas las
propiedades del espacio permanecen inalteradas luego de ejecutar el producto de una rotacion de 2mn/n
alrededor de un eje por la inversidn con respecto a un punto localizado en el correspondiente eje. Estos
ejes son representados con el nimero n (“n barra” o “menos n”).

EJE DE ROTOREFLEXION. Un dado sistema presenta un EJE de ROTOREFLEXION de ORDEN n, cuando todas
las propiedades del espacio permanecen inalteradas luego de ejecutar el producto de una rotacion de 2mn/n
alrededor de un eje por la reflexién con respecto al plano normal al correspondiente eje. Estos ejes son
representados con el nimero fi. El efecto de aplicar los ejes 1, 2, 3, 4 y 6 coincide con los ejes de inversion
en general de un orden diferente => i no suelen considerarse y si se consideran sus equivalentes de
inversion . NOTARQUE: 1=m,2=1,3=6,4=4y6=3.

PLANOS DE REFLEXION CON COMPONENTES DE TRASLACION (GLIDES). Un dado sistema presenta ESTE
OPERADOR, cuando todas las propiedades de una mitad del espacio son idénticas a las de |la otra mitad del
espacio, cuando se aplica la operacion del producto de la reflexidon a través de un plano por la traslacién
paralela a dicho plano.



m Elementos de Simetria
= OBSERVACIONES A DESTACAR:

1=m,2=1,3= 6,4=4y6 = 3 (ya mencionadas)
Eje rotacional de orden 4 es al mismo tiempo un eje rotacional de orden 2

Eje rotacional de orden 6 es al mismo tiempo un eje rotacional de orden 2 y de orden 3

La direccidn del eje 1 es irrelevante dado que la operacidn coincide con la inversién con respecto a
un punto

El eje 2 es equivalente a un plano de reflexidn (m) perpendicular al mismo
El eje 3 = 31 (3 es equivalente al producto de un eje rotacional 3 por una inversion)
El eje 4 = 2 (4 es equivalente un eje de rotacién 2)

El eje 6 = 3/m (6 es equivalente al producto de un eje rotacional 3 por una reflexién con respecto
al plano normal al mismo)



m Elementos de Simetria

Graphic symbol Num. symbol

Graphic symbol  Num. symbol

None

_>.
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m Elementos de Simetria

(d) Symmetry axes normal to the plane of projection (three dimensions) and symmetry points in the plane of the
figure

(two dimensions)
Screw vector of a right-handed Printed symbol
. . . + screw rotation in units of the (subelements
Symmetry axis or symmetry point Graphical symbol shortest lattice translation vector  in parentheses)
parallel to the axis

Identity None None 1
Twofold rotation axis
Twofold rotation point [] None 2
(two dimensions)
Twofold screw axis: ‘2 sub I’ ] 1 2,
Threefold rotation axis
Threefold rotation point A None 3
(two dimensions)
Threefold screw axis: ‘3 sub 1’ A H 3,
Threefold screw axis: ‘3 sub 2’ A H 3,
Fourfold rotation axis
Fourfold rotation point ¢ = None 4 (2)
{two dimensions)
Fourfold screw axis: *4 sub 1’ & L 1 4, 2)
Fourfold screw axis: ‘4 sub 2’ § - 1 4,(2)
Fourfold screw axis: ‘4 sub 3 _ "f‘ 'h‘ 2 4, (2)
Sixfold rotation axis
Sixfold rotation point ® None 6 (3,2)
(two dimensions) '
Sixfold screw axis: ‘6 sub 1’ A H 6, (31,21
Sixfold screw axis: ‘6 sub 2’ 2 1 6, (32,2)
Sixfold screw axis: ‘6 sub 3 ’ 1 6,(3.21)
Sixfold screw axis: ‘6 sub 4° 4 z 6, 31.2)
Sixfold screw axis: *6 sub § - 3 65 (32.2))
Centre of symmetry, inversion
centre : ‘1 bar’ ) ° N I
Reflection point, mirror point oftc
(one dimension)
Inversion axis: ‘3 bar’ A None 33D
Inversion axis: ‘4 bar’ ® None i
Inversion axis: ‘6 bar’ & None & =3/m
Twofold rotation axis with centre [ None 2/m (1)
of symmetry
Twofold screw axis with cenitre of symmetry § : 1 ‘ 2,/m (1)
Fourfold rotation axis with centre ¢ o None 4/m (3,.2,1)
of symmetry
‘4 sub 2 screw axis with centre of symmetry ¢ 0T % 4,/m @2,1)
Sixfold rotation axis with centre 0 None 6/m (633,21
of symmetry
‘6 sub 3" screw axis with centre ] 1 6,/m (6,3,3.2,,1)
of symmetry .

T Notes on the ‘heights’ k of symmetry points 1,3, 4, and 6: _  _  _ .

(1) Centres of symmetry 1 and 3, as well as inversion points 4 and 6 on 4- 6-axes parallel [001], occur in pairs at ‘heights’ hand h + 4.

lnﬂwspm—timupgimmmsonlyoncfmcﬁenisiagivemz.;.}sm:dsforh=}andiANoﬁ*actionmmsk=Band{. In cubic space groups,

however, both fractions are given for vertical 4-axes, including k = 0 and 4. :
_(2)ﬂs‘gmnnms 4/mand 6/m contain vertical 4- and §-axes; their 4- and 6-inversion points coincide with the centres of symmetry. This is not indicated
in the space-group . B
(3) Symmetries 4,/m and 6,/m also contain vertical 4- and G-axes, but their 3- and §-inversion points alternate with the centres of symmetry;
i.e. I-points at h and h +} interleave with 4- or 6-points at / + § and & + 1. In the tetragonal and hexagonal space- uF diagrams only one fraction
for T and one for 7 or § are given. In the cubic diagrams alf four fractions are listed for 4,/m; e.g. Pm3n (No. 223)%?0 1 TR

)

(¢) Symmetry axes parallel to the plane of projection

Screw vector of a right-handed Printed symbol

Symmetry axis Graphical symbolt gy o ransTation. l;l?l-cfor if;;"iﬁi]‘é's’;)
parallel to the axis .

Twofold rotation axis - - [ None 2
Twofold screw axis: ‘2 sub 1’ - - [ - 1 2,
Fourfold rotation axis - 4 T L ; None 4(2)
Fourfold screw axis: ‘4 sub I' O §n i 4,(2)
Fourfold screw axis: ‘4 sub 2’ -9 T 4 8 i 4@
Fourfold screw axis: ‘4 sub 3’ - q T i 5 2 4,(2)
Inversion axis: ‘4 bar’ - 8 T 4 —:;, None i@
Inversion point on ‘4 bar’-axis + & = F-point

T Symbols for horizontal symmetry axes are given outside the unit cell of the space-group diagrams. Twofold axes always occur in pairs, at ‘heiﬂ;cls'
hand h + | above the plane of projection; here, a fraction k attached to such a symbol indicates two axes with heights A and A + L No -
tion stands for h = 0 and . The rule of pairwise occurrence is not valid for the horizontal fourfoid axes in cubic space groups; here, all heights
are given, including & = 0 and }. This applies also to the horizontal 4-axes and the 4-inversion points located on these axes.

(f) Symmetry axes inclined to the plane of projection (in cubic space groups only)

Screw vector of a right-handed
screw rotation in units of the

Symmetry axis Graphical symbolt .y ot lattice translation vector Printed symbol
parallet to the axis
Twofold rotation axis »G—— —,—- parallel to None 2
+ a face diagonal
Twofold screw axis: ‘2 sub 1’ ““ *’* of the cube 1 2,
Threefold rotation axis ,K M\ None 3
Threefold screw axis: ‘3 sub I’ ;K‘ )i‘ parallel to 1 3,
afbody diagonal
of the cube
Threefold screw axis: ‘3 sub 2’ ;k —k{\ 2 3,
Inversion axis: ‘3 bar’ }‘ nb None 3

T Dots mark intersection points of axes with the plane at & = 0. In some cases the i ion points are obscured by symbols of symmetry
elements with height k=0; examples: Fd3 (203), origin choice 2; Pn3n (222), origin choice 2; Pm3n (223); Im3m (229); la3d (230).



Simetria en los cristales

RESUMIENDO Y EJEMPLIFICANDO GRAFICAMENTE

Operaciones de simetria SIN TRASLACION
REFLEXION (espejo)
INVERSION (centro de simetria)
ROTACION
PLANO DE DESPLAZAMIENTO (en inglés glide)

TRASLACION

X

Operacidn que genera

un patron regular a
intervalos idénticos. En

3D, la traslacion se t;._-
indica comox, y, z

w
A A
L
oG

A

XX |
XX e



m Simetria en los cristales

RESUMIENDO Y EJEMPLIFICANDO GRAFICAMENTE

ROTACION La simetria rotacional se expresa como un todo con el nimero n comprendido
entre 1y oo. El n representa el nUmero de veces que el motivo se repite en
una rotaciéon de 360 ° (2m).

TN A @)
ORON0

o




m Simetria en los cristales

RESUMIENDO Y EJEMPLIFICANDO GRAFICAMENTE

ROTACION Si la rotacion produce patrones donde se conserva el motivo original, ambos,
el objeto generado por rotacion y el original, son congruentes.

TN A @)
ORON0

o
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m Simetria en los cristales

RESUMIENDO Y EJEMPLIFICANDO GRAFICAMENTE

PLANO DE DESPLAZAMIENTO Es una operacion de DOS pasos: reflexidon seguida de
translacion. m

T B B &
@F QF QF QF



m Simetria en los cristales

RESUMIENDO Y EJEMPLIFICANDO GRAFICAMENTE

INVERSION La inversion produce un objeto invertido a través de un centro de inversion (i).

¢, Esta operacion es
congruente o genera un par
enantiomorfico?
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m Simetria en los cristales

RESUMIENDO Y EJEMPLIFICANDO GRAFICAMENTE
REFLEXION vs. INVERSION Ejemplo en 2D

m




m Simetria en los cristales

RESUMIENDO Y EJEMPLIFICANDO GRAFICAMENTE

ROTOINVERSION. Ejemplo combinacion de rotacién e inversion.

360°

Notar que en 2D la rotacidn resulta en
pares congruentes.

Pero en 3D la rotoinversion genera
pares enantiomorfos
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m Simetria en los cristales

RESUMIENDO Y EJEMPLIFICANDO GRAFICAMENTE

ROTOINVERSION. Ejemplo combinacion de rotacion e inversion.

B el B T e e L]

humb pointing
! into slide.
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m Elementos de Simetria

INCORPORANDO NOMENCLATURA
Eje de rotacion 2

Eje a lo largo de z

Operacion:
{ X, |-,,'||-1 E] - {_I! _F! E]
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m Elementos de Simetria

INCORPORANDO NOMENCLATURA

Eje de rotacion 3 Oy Eje alolargode z

Operacion:

(X.¥.2)

(xcos120+ysen120, -xsen120+ycos120, z)
(xcos240+ysen240, -xsen240+ycos240, z)
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m Elementos de Simetria

INCORPORANDO NOMENCLATURA

Eje de rotacion 4

O lﬂ+
o
+|:}|

Eje alo largo de z

Operacion:

(X ¥.Z)-> (-¥. X Z)
(-X, -y, Z)

(v, X. Z)
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m Elementos de Simetria

INCORPORANDO NOMENCLATURA

Eje de rotacion 6

Eje alo largo de z

Operacion:
Tarea para el hogar
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m Elementos de Simetria

INCORPORANDO NOMENCLATURA

Plano de simefria m _ o
Plano perpendicular al eje “x

ENANTIOMORFO OBIJETO

'\ / (X, ¥.2)-> (X, ¥, 2)
Eﬂfj ' ®|0
a

Elemento de simetria impropio

i_:]
=P




m Elementos de Simetria

INCORPORANDO NOMENCLATURA

Centro de inversion 1

ENANTIOMORFO

- |E:| l::}':'l lI.'l'rr E} - f_‘:'{, _}II= _EII

L':|.

\

OBIJETO

- |

Elemento de simetria impropio

Los ejes de inversion se representan como “n barra” o “menos n”. Y representan el
producto de la rotacion en 2it/n al rededor del eje por la inversion a un punto sobre el eje
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m Elementos de Simetria

INCORPORANDO NOMENCLATURA

N, Eje de rotofraslacion 2

)

. ) 0
'. OUperacidn:
't( X, ¥, 2 ->-x,y+l/2, -z



m Elementos de Simetria

INCORPORANDO NOMENCLATURA

Plano de desplazamiento

Herman-Mauguin | Eje L al plano Vector
Simbolo con Desplazamiento
deslizamiento
a borc a/2
b aorc b/2
C aorb c/e
" a b/2+c/2
b a/2+c/2
C a/2+b/2
d— a b/4+c/4
b a/4+c/4
C a/4+b/4
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m Elementos de Simetria

INCORPORANDO NOMENCLATURA

Eje de roto-inversion
Ejealolargode z

.:Ej -
" Operacion:
lgl ¢ _l:::'- { L E] - {1_'!’: -X, _E]
-@| (X, Y, 2)
3 (-Y. X, -Z)
o N/o- L/

‘-9 VAN
6



m Elementos de Simetria

OPERACIONES DE SIMETRIA

= OPERACIONES DE SIMETRIA PROPIAS: son aquellas que relacionan objetos referidos a
congruencias directas (ej: ejes propios de simetria)

= OPERACIONES DE SIMETRIA IMPROPIAS: son aquellas que relacionan objetos referidos a
congruencias opuestas (ej: ejes impropios de simetria)
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