ST

Teoria de grupos aplicada a moléculas e sélidos - PGF5261

Grupos e tensores aplicados a ciéncia dos materiais - 4300409

Lucy V. C. Assali

Instituto de Fisica
Universidade de Sdo Paulo

Aula 10 — 28/04 12 Semestre/2023



‘ ~ e
?l’:: Representacoes de Produto Direto | | S P
,( ~
Produto direto de dois grupos (G, e (}: definido em termos do produto direto de duas matrizes.
Produto direto de duas representagoes irredutiveis dos grupos G, e Gj: produz uma representagao irredutivel do grupo de

produto direto = todas as representagOes irredutiveis do grupo de produto direto podem ser geradas a partir das
representacoes irredutiveis dos grupos componentes.

Produto direto entre duas representacoes do mesmo grupo: ¢é também uma representacdao desse grupo e, em geral,
redutivel. Se T*(R) e I‘ﬁ(R) sao duas representacoes irredutiveis do mesmo grupo, entdo o caracter da representacdo de
produto direto T'(R) = I'*(R) @ TA(R) é

X"R) = X" R 2™ ®)

Se I'(R) for redutivel, o caracter da representacao de produto direto pode ser escrito como uma combinacdo linear dos
caracteres das representacoes irredutiveis do grupo:

AR = " ® 2™ ®) =) agga™ ®

1 l4 K * 1 a K ¥
Aapx = szl‘ (R) XFB(R)[XF (R)] =HZ N/.c Xr (Cu) XFB(CM)[XF (cu)]
R K

Esta maneira de decompor uma representacao de produto direto sera aplicada na determinacado de regras de selecao.
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8{1’{ Construcao das Tabelas de Caracteres | |S P

1. O numero de representacgoes irredutiveis € igual ao nimero de classes do grupo.

2. Se h e p sdo, respectivamente, a ordem e o numero de classes de um grupo, e d, as dimensdes das representagoes
irredutiveis: Y,,d2 = h = classe E é representada pela matriz I, entdo sua coluna é determinada por y*(E) = d,.

E 26 36

1 1 1 Somente os valores 1,1,2 satisfazem a equacgao
. — dﬁl + dﬁz +d} = 6 ====) para a classe E, definindo a dimensionalidade

das representacoes irredutiveis do grupo
2 -1 0

3. Sempre existe uma representacao irredutivel unidimensional, dita totalmente simétrica, onde todos os caracteres
sdao iguaisa 1 = a primeira linha = )(1((3“) =1, u=1,-,p.
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>‘l) Construcao das Tabelas de Caracteres | |S P

4. Ortogonalidade entre linhas da tabela de caracteres: = ¥, x* “(C’M) )(‘8 (C’#)N# = hdup

E 2C; 3G,
1 1 1

ZXAl(c”)XAl(cﬂ)Nﬂ = Z)(Az(c#)xf*z(cﬂ)lvu =12(1) +12(2) + (+1)2(3) =6
Iz Iz

I 1 =1 Z;{E (€.) x* (N, =22(1) + (-1)?2) + 0(3) = 6
2 -1 0 T

ZXAI(Cu)XAZ(Cu)Nu =)W1+ D)@D)2+ (1)(-1)3=0
u

ZXAI(C”)XE (€N, = ZXAZ(C#)XE (CIN, = (1)(2)1 + (1)(-1)2 + (£1)(0)3 =0
5. Ortogonalidade entre colunas da tabela de caracteres: = Y., ¥~ “(C’u) X (E) = 6‘“,
Ny

6
Z}(*“(E)x“(E)=1+1+4=6=I Zx'“(xz)x“(cz)=1—1+o=o

a

6 '
Y X UC)r (C)=1+1+1=3=2 20 @ (E)=1+1-2=0

6 ra « - _
YD € =1+14+0=2=2 Y XA ) =1-140=0
a
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S:;l’:: Construcao das Tabelas de Caracteres | |S P

N3o é linear e nem de alta simetria. Nao pertence aos grupos de baixa simetria e ndo possui
Molécula de amé&nia / eixos improprios. O Unico eixo de rotacao é o C3. Existem trés planos verticais passando pelos
vértices (atomos de H), que se interceptam no eixo C3. Portanto, a molécula de amonia

C. pertence ao grupo C3y. As operacgdes sao {E, C3, (,'32, s O O &
3i A

o i . .
Ov>~. TAY C3y = 6 operagoes de simetria = grupo de ordem h = 6

N 3 classes: E, {C3,C3?},{O'V,O‘\:-,0'y}

elementos do grupo
grupo reunidos em classes

\

Cwv|E  2C, 30,
allt 1 1| = x* 4 o2t
Adll 1 —1||R:
/ EJl2 =1 0]|y),RuRy) | &% —y% xy), (xz,yz)

simbolos que designam as diversas \
representacdes irredutiveis I'“ caracteres das representagoes irredutiveis
do grupo = representam os tracos das

matrizes das representacoes irredutiveis
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‘ ~
?lg Construcao das Tabelas de Caracteres [ISSP
,( ~
N3o é linear e nem de alta simetria. Nao pertence aos grupos de baixa simetria e ndo possui
Molécula de amé&nia / eixos improprios. O Unico eixo de rotacao é o C3. Existem trés planos verticais passando pelos
vértices (atomos de H), que se interceptam no eixo C3. Portanto, a molécula de amonia

C. pertence ao grupo C3y. As operacgdes sao {E, C3, C32, s O O &
3i A

Ly C3y = 6 operagdes de simetria = grupo de ordem h = 6

3 classes: E {Cs;1C5) {0y, 06l,6)

Cav|E 25 30,
A1 1 q| = -l

Aol 1 1 —1 | R
/ Ef2 -1 0 |(xy),(RxRy) | (x2 —y2,xy), (x2,y2)

* RI = unidimensionais designadas como A ou B, bidimensionais como E e tridimensionais como T.

« A = sdo Rl simétricas com relagdo ao eixo principal C,, = x(C,) = 1. B = sdo Rl antissimétricas = x(C,) = —1.
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Construcao das Tabelas de Caracteres | |S P

E 2C, C, 20, 20,

* A = sdo Rl simétricas com relagdo ao eixo principal C,, :()((Cn) = 1) B = sao Rl antissimétricas :(X(Cn) = —1)
v \_/
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‘ ~
?lg Construcao das Tabelas de Caracteres [ISSP
,( ~
N3o é linear e nem de alta simetria. Nao pertence aos grupos de baixa simetria e ndo possui
Molécula de amé&nia / eixos improprios. O Unico eixo de rotacao é o C3. Existem trés planos verticais passando pelos
vértices (atomos de H), que se interceptam no eixo C3. Portanto, a molécula de amonia

C. pertence ao grupo C3y. As operacgdes sao {E, C3, C32, s O O &
3i A

Ly C3y = 6 operagdes de simetria = grupo de ordem h = 6

3 classes: E {Cs;1C5) {0y, 06l,6)

Cav|E 25 30,
A1 1 q| = -l

Aol 1 1 —1 | R
/ Ef2 -1 0 |(xy),(RxRy) | (x2 —y2,xy), (x2,y2)

* RI = unidimensionais designadas como A ou B, bidimensionais como E e tridimensionais como T.

« A = sdo Rl simétricas com relagdo ao eixo principal C,, = x(C,) = 1. B = sdo Rl antissimétricas = x(C,) = —1.

« Subindices 1e 2 (A;, A4,, By, B,) designam as Rl simétricas e antissimétricas com relagao a C, L C,, ou com relagado a oy,.
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g»;l’:: Construcao das Tabelas de Caracteres | |S P

E 2C; G 20,
i 4
i 1
i —1
,

* Subindices 1e 2 (4,, A, B;, B,) designam as RI simétricas e antissimétricas com relagao a C, 1 C,, ou com relagﬁc(é T
e
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?‘l’) Construcao das Tabelas de Caracteres | IS P

“ >
N3o é linear e nem de alta simetria. Nao pertence aos grupos de baixa simetria e ndo possui

Molécula de amdnia / eixos improprios. O Unico eixo de rotacao é o C3. Existem trés planos verticais passando pelos
vértices (atomos de H), que se interceptam no eixo C3. Portanto, a molécula de amonia

C. pertence ao grupo C3y. As operacgdes sao {E, C3, c??, s O O &
3i A

Gy /v C3y = 6 operagdes de simetria = grupo de ordem h = 6
‘ 3 classes: E {Cs;1C5) {0y, 06l,6)

Cav|E 25 30,
A1 1 q| = -l

Aol 1 1 —1 | R
/ Ef2 -1 0 |(xy),(RxRy) | (x2 —y2,xy), (x2,y2)

Rl = unidimensionais designadas como A ou B, bidimensionais como E e tridimensionais como T.
A = sdo Rl simétricas com relagao ao eixo principal C,, = x(C,,)) = 1. B = sdo Rl antissimétricas = x(C,,) = —1.
Subindices 1 e 2 (A;, A4,, By, B,) designam as Rl simétricas e antissimétricas com relagao a C, L C,, ou com relagado a ay,.

Sobre-indices ' e "' sdo Rl simétricas e antissimétricas com relagdo a ay,.
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Construcao das Tabelas de Caracteres

E 2C; 3C, oy
1 1 1
f 1 =1
Z =1 0
1 1 1
K =1
2 —1 9

* Sobre-indices '

e "' sdo Rl simétricas e antissimétricas com relacéo(é O'h)
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8’;1:. Construcao das Tabelas de Caracteres | |S P

N3o é linear e nem de alta simetria. Nao pertence aos grupos de baixa simetria e ndo possui
Molécula de amé&nia / eixos improprios. O Unico eixo de rotacao é o C3. Existem trés planos verticais passando pelos
vértices (atomos de H), que se interceptam no eixo C3. Portanto, a molécula de amonia

C. pertence ao grupo C3y. As operacgdes sao {E, C3, C32, s O O &

3 A

<o, i . .
.y C3y = 6 operagoes de simetria = grupo de ordem h = 6

3 classes: E {Cs;1C5) {0y, 06l,6)

Cav|E 25 30,
A1 1 q| = -l

A1 1-1|R;
/ Ef2 -1 0 |(xy),(RxRy) | (x2 —y2,xy), (x2,y2)

Rl = unidimensionais designadas como A ou B, bidimensionais como E e tridimensionais como T.
A = sdo Rl simétricas com relagao ao eixo principal C,, = x(C,,)) = 1. B = sdo Rl antissimétricas = x(C,,) = —1.
Subindices 1 e 2 (A;, A4,, By, B,) designam as Rl simétricas e antissimétricas com relagao a C, L C,, ou com relagado a ay,.

Sobre-indices ' e "' sdo RI simétricas e antissimétricas com relagdo a ay,.

Grupo com centro de inversao: indices g (gerade = par) ou u (ungerade = impar) indicam se as Rl sdo simétricas ou antis-
simétricas com relacao a inversao.
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S:;l’:: Construcao das Tabelas de Caracteres | |S P

* Grupo com centro de inversio: indices g (gerade = par) ou u (ungerade = impar) indicam se as Rl sdo simétricas ou antis-

simetricas com relagaq@a inversao.
v
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8{1’{ Construcao das Tabelas de Caracteres | |S P

E_2C; 3o,
1 1 1|z x2 +y?, 22
1 1-1 |R,
2 —1 0 [|(x¥),(Re,R))| | (x2 — y2,xy), (x2,y2)

/

X,V,Z — sao coordenadas; R, R,,, R, = rotacoes em torno dos eixos x, y, Z
XrAian ANy

Esta regidao da tabela apresenta fungoes ou vetores que constituem uma base para uma dada RI = Qualquer conjunto de
vetores ou de funcoes algébricas pode servir como base para uma representacdo — determinacdao das matrizes que
mostram como se transformam segundo as operacoes de simetria do grupo.

Matriz de transformacao para rotacoes de 8° em torno do eixo z:

Caso geral:

x' = x cosf — y senf

cos@ —senf 0
— senf cosf 0

y' = x senf + y cos@ 0 0 1

: " : 2=z
eixo de rotacao em torno do eixo z
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g;lg Construcao das Tabelas de Caracteres | IS P

E_2C; 3o,
1 1 1|z x2 +y?, 22
1 1-1 |R,
2 —1 0 [|(x¥),(Re,R))| | (x2 — y2,xy), (x2,y2)

/

X,V,Z = sao coordenadas; R,, R, R, = rotacoes em torno dos eixos x, y, z
XrAian ANy

Esta regidao da tabela apresenta fungoes ou vetores que constituem uma base para uma dada RI = Qualquer conjunto de
vetores ou de funcoes algébricas pode servir como base para uma representacdo — determinacdao das matrizes que
mostram como se transformam segundo as operacoes de simetria do grupo.

Matriz de transformagao para rotagoes C5: 8 = (2m)/3

i 3
x'= x cos(2m/3) — y sen(2m/3) = 5% = g =172 —=«3§2 0

B 1 rC)=1v3;2 -1/2 o0
y' = x sen(2m/3) + y cos(2rn/3) = 5 #—5Y 0 0 1
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Construcao das Tabelas de Caracteres | IS P

E_2C; 3o,
1 1 1|z x2 +y?, 22
1 1-1 |R,
2 —1 0 [|(x¥),(Re,R))| | (x2 — y2,xy), (x2,y2)

/

X,V,Z = sao coordenadas; R,, R, R, = rotacoes em torno dos eixos x, y, z
XrAian ANy

1 0 0 ~1/2 —+3/2 1 0] 0
[(E) = [IO_lé)J FrC)=|v3/2 -1/2 I(ov(zn) = [0_~1 &l
0 O 0 0 0 0

Estas matrizes de transformagao, quando aplicadas ao vetor de componentes x, y e z, nunca
misturam a coordenada z com as x e y:

I'(E) r'(Cs) I'(oy)

[1 0 ~1/2 —@/2] [1 0]

0 1 0 —1
1

V3/2 —1/2
1 1
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Construcao das Tabelas de Caracteres ||S P

E_2C; 3o,
1 1 1 x2 +y2’22
1 1-1 |R,
2 —1 0 [|(x¥),(Re,R))| | (x2 — y2,xy), (x2,y2)

I'(E) I'(C3) I'(oy)

[1 0 —1/2 —\/5/2] [1 0]

0 1 0 —1
1

B/2 —1/2

1

x(oy)
0

1
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Construcao das Tabelas de Caracteres

E_2C; 3o,
1 1 1 | x2 +y2’22
1 1-1 |R,
2 —1 0 [|(x¥),(Re,R))| | (x2 — y2,xy), (x2,y2)

I'(E) I'(C3) I'(oy)

1 0 —1/2 —\/3/2] [1 0]

e 5 i
1

B/2 —1/2

1

x(oy)
2 0

1 1

I'? é arepresentacgdo irredutivel A; = a coordenada z constitui uma base da
representacdo A; = z transforma-se de acordo com a representagao A4,
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Construcao das Tabelas de Caracteres

E_2C; 30,
1 1 1|z x2 +y?, 22
1 1-1 |R,
2 -1 0 || RuR)|| &2 —y2xy), (xz,y2)

I'(E) I'(C3) I'(oy)

1 0 —1/2 —\/3/2] [1 0]

e 5 i
1

B/2 —1/2

1

x(oy)
2 0

1 1

I'*Y é a representacdo irredutivel E = as coordenadas x e y constituem uma base da
representacdo E = x e y transformam-se de acordo com a representagao E
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g:;lg Construcao das Tabelas de Caracteres | |S P

Molécula de amonia
E 2C3 3ay

1 4 1 |z x? + y?,z?
1 1 -1 ||R,
2 —1 0 [|[(x,3), (Re, Ry)| | (x2 — ¥2,xy), (x2,y2)

2

x,y,z = sao coordenadas; R,, Ry, R, = rotagdes em torno dos eixos x, y, z

Para descobrir como R,, Ry e R, se transformam segundo as diversas representacoes

irredutiveis do grupo, devemos considerar um vetor axial. Utilizando como prototipo o
produto vetorial podemos escrever:

j k R Ry = yz' —zy'
y z|=@z' —zy)i+ (zx' —xz")j+ (xy' —yx)k = Ry - zx'—xZz
ZI

X
x' yl Rz =5 xyl _yxr
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?‘l’) Construcao das Tabelas de Caracteres | |S P
“ D

Molécula de amonia
E 2C; 30,

Cs! 2 41 A= x® + 32,2
i d=1 |R
2 —1 0 [|(x,3), (R, Ry)| | (x2 — ¥2,xy), (x2,y2)

2

x,y,z = sao coordenadas; R,, Ry, R, = rotagdes em torno dos eixos x, y, z

£
/

Aplicando-se as operagdes do grupo C3, em R, (— xy' — yx'), obtemos:

E(xy' —yx)=xy' —yx' =2 y(E) =1

Esta flecha se mantém inalterada se
aplicarmos a operacao E

LucyV.C.Assali



g:;lg Construcao das Tabelas de Caracteres | |S P

Molécula de amonia
E 2C; 30y

1 4 4 /IF= x? + y?,z?

1 1-1 [R,)

2 —1 0 [|(x,3), (Re, Ry)| | (x2 — ¥2,xy), (x2,y2)

2

x,y,z = sao coordenadas; R,, Ry, R, = rotagdes em torno dos eixos x, y, z

Aplicando-se as operagdes do grupo C3, em R, (— xy' — yx'), obtemos:

E(xy' —yx)=xy' —yx' =2 y(E) =1
Cs(xy' —yx")=xy' —yx" = y(C3) =1 — R, constitui uma base para uma represen-
oy(xy' —yx") = —(xy' —yx") = (o, ) = -1 tacdo com caracteres 1,1, -1 =

Uma rotacao em torno do eixo z se
transforma de acordo com a representacao
irredutivel A,.

Esta flecha se mantém inalterada se
aplicarmos as operacoes E e C3 e
inverte de sentido se aplicarmos oy,
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S:;l’:: Construcao das Tabelas de Caracteres | |S P

Molécula de amonia
E 2C; 30y

5 4 1 4 1/lf= %* ¥,z
s 2 -1 0 [[y) @uR)|| 2 —y%xy), (xz,y2)

x,y,z = sao coordenadas; R,, Ry, R, = rotagdes em torno dos eixos x, y, z

Aplicando-se a operagdo C3 em Ry (— yz' —zy')eemR,, (- zx' — xz'), obtemos:

C;(yz' —zy") = —(yz' —zy")/2 — [(éx’ — xz')ﬂ/Z
Rj; — R, e Ry nao podem ser consideradas separa-

damente e, por aplicacao das operacoes do grupo,
Cs(zx' —xz") = [(yz' - zy')\/g]/Z —(zx' — x2")/2 il e e
N /

encontramos que elas se transformam, conjun-
R, tamente, de acordo com a representacao irredutivel
E, formando uma base para esta representacao.
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g»;l’\ Construcao das Tabelas de Caracteres | |S P

Molécula de amonia
E 2C; 30y

£
/

N - Oy 2 == 3 0 (x, y), (Rx, Ry) (.xz — yz: X}’); (XZ, yZ)

;

Sao combinagoes dos quadrados e dos produtos cruzados de coordenadas, de acordo com as
suas propriedades de transformacdes, tais como x% + y? e z%? em A; e os pares de fungdes

(x? — yz,xy) e (xz,yz) em E. Essas propriedades de transformagoes podem ser determi-
nadas do mesmo modo que foi feito paraas x,y e z.

Cs! 2 1 1| = x® + 32,2

Em concordancia com os orbitais atomicos s, p, d, f, ... (veremos mais adiante)
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Simbolo de Simbolo Sistema
Nimero Schoenflies Internacional Cristalino

Gy } Triclinico

(‘: "S'_’)

Cy (Cin) m
C, 2 Monoclinico

('-_»;, 2/7"
Cs, min
D, 222 Ortorombico

-

I)Jh mimimnm

32 grupos pontuais ; ,

cristalograficos == Redes de Bravais

3
3

Romboédrico
32

6
i)
6/m
Gim2 Hexagonal

v N

-_— e

Gimm
622
6/mmm

CHCECRE RN
S & W

23

m3
13m Ciibico
132
m3m LucyV.C.Assali




?‘[f) 7 sistemas cristalinos e 14 tipos de redes de Bravais em | |SS i]
0> trés dimensdes

Sistema Numero Simbolo Relagao Angulos
Cristalino de redes da rede Axial

Grupo Pontual
Interaxiais (classe do cristal)

Triclinico 1 P a+b+c a+ B+£y+90° C; (Cq)

Monoclinico P,C a+b+c a=y=90°= B Can (C2, Cy)

a+b=+c a=pB=y=90° Dap (D3, Coy)

2
Ortorrombico 4
2

Tetragonal Pl a=b=+c a=pB=y=90° D4p (D4, Cay, C4p, C4, D24, S4)

-(rlgcs)’rc:t')acl:edral) " &= = a= p=y<120°=90° D3q (D3, C3y, S, C3)

Hexagonal P a=b=+c a= B=90° y=120° Dgp (D¢, Cey, Con, Co,D3p, C3p)

Cubico ok W

a=5= a= BZY:90° Oh(O,Td,T,,,T)

ld,| =a, |a,| =b e |az| =c

As relagdes entre os vetores primitivos
d,, d, dz € 0s angulos o, B ey sao:

da,b=1v, 4a,c=f e 4bc=a Lucy V.C.Assali



8{1’{ Tabelas de Caracteres TNF
l\

Sistema triclinico (P)
Grupos espaciais: 2
(1e?2)

1l: a#+b+#+c

a# B £y #90°

2
y LY, TZ,YZ
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2»21’{ Tabelas de Caracteres TNF
l\

Sistema monoclinico (P,C)

(3 grupos: 3-5)

. 3 .2 2 2
?,".'.".é’f:l.s"r-*’ a # b ¢ € Z, Rz ro,y ,z ,ry

m’y7R$1Ry (L'Z,yz

J s ¢ .

F.T=.17 -~ T. L 0. T "r Y

;.,);,}‘!‘;‘l,..) I‘s‘lf”\,j\' ,-'\“).r|
’

a = y=90"*%B | (4 grupos: 6-9)

2 2 2
:l',y,Rz T ’y ,Z 7$y

z, Rey Ry | 22,92

(6 grupos: 10-15)

2 T 2
m7y’zﬁmy

T2z, Yz

Grupos espaciais: 13
(3 ao 15)
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0>

\Wiguioos i
-
s s
— —

$

Tabelas de Caracteres

Sistema ortorrombico (P,C,I, F)

jal: e b #c¢

. B
V.. L
Tall A

LUAILIIS

y = 90°

.eiuia

., [} »
14

7 o

. o(zy) o(xz) o(yz)

E_ Cy(2) Ca(y)

Ca(z)

ST

(9 grupos: 16-24)

1 1
1 1
1 —1
1 —1
C

1
-1
1
-1

Ou(22)

1
-1
-1

1

oy (yz)

2. Hx
y, Ry
A

2 2 2
Ty 2

TY
Tz
Yz

(22 grupbs: 25-46)

(28 grupos: 47-74)

b—tb—‘r—*t—lb—‘h—'b—*b—*tq

2 .2 .3
T HY 2

Y
Tz
Yz

1
1
—1
-1

Grupos espaciais: 59
(16 ao 74)

1

—1

1

-1

1
-1
ol |

1

D, = 222
Coy = mm2
Dy, = mmm

z
R.
a:’ Ry

:132,y2,z2

TY
Tz
Yz

LucyV.C.Assali



2{1’{ Tabelas de Caracteres TNF
l\

Sistema tetragonal (P,I) | @ & : (6 grupos: 75.80)

Z. 1, :1:2+y2,z2

2 R ~s = o [
ESED Y /N " N0 g

o &~ { F i { »w | —
NG LS o Le SANIRAT e a — ¢ ‘

2 2
r —y,ry

> o o oo

*’J 3 7Y vl.' ~N ol ~d ada B "‘,r‘ \‘.1’- "
all (:, UIoS Interaxiais.

a=f=vy=90°

(2,9); (Rz, Ry) | (22,92)

r_q N

eometria aa Celuia. ‘ -' (2 grupos: 81 e 82)
R. 22 4 yz, 52

2 2
z z° -y, zy

(z,y); (Rz, Ry) | (z2,y2)

(6 grupos: 83-88)

z? + y‘z. z*

Grupos espaciais: 68
(75 ao 142)

z? — Y, 2y
(z2,y2)

D, =422 Dy; = 42m
Coy =4mm Dy = 4/mmm

\ ¥

Lucy V.C.Assali




Sﬂ’{ Tabelas de Caracteres TNF
0 Sistema tetragonal (P,I)

[
CAO axiai. d = b ?‘5

2Cs Ca(=C3%) 20C; : (10 grupos: 89-98)
1

E

=Yy = 90° 7 1 1
1
2

T8I Tal~

 anndd = . S o aan 6
A s LT ~ 1 e
‘a4 (7(7] IfI LE td .f{‘.-'t.(.' - *

x? + y2. 22

y

WIVY
p—
pomm—
7 > o~ -
f40]
" .4

. ' 4 w a2 F on @
M Trin 341 f i1
! 1S &7 IS 4Ll wr S I 4

1
1
1
1

-2

(12 grupos: 99-110)
22 + 92, 22

Grupos espaciais: 68
5 9 (75 ao 142)
x”—y
Ty

(.’L‘, y)a (R.La Ry) (le,yZ) - D4 = 422 Dzd =42m

Coy = 4mm Dy = 4/mmm

¥

Lucy V.C.Assali




Sﬂ’{ Tabelas de Caracteres TNF
0 Sistema tetragonal (P,I)

| | Doy 2C; 204 (12 grupos: 111-122)
Ao axiai. a = b +C Ay 1 1 $2+y2az2
wlos interaxiais: Az -1 —-1|R;

ANgUIOS INncel
— B =vy= 90° By 1 -1
. . Sy Bs -1 1l | =

M S O e 3 ™ -
oaarmeTrrin M

E 0 0| (z,y);(Ra, Ry)

y

2C: Cs 205 ' ‘ (20 grupos: 123-142)
1 1 1 22 4+ y2, »2
1 1 -1 .

Grupos espaciais:
(75 ao 142)

*

D, =422 Dy; = 42m
Cay = 4mm Dy = 4/mmm

E
1
1
1
1
2
1
1
1
1
2

LucyV.C.Assali



?‘12: Tabelas de Caracteres

-0

Sistema romboédrico ou trigonal (R ou P)

al: a=b=c Cs , : e = e(i2m)/3 (4 grupos: 143-146)
A 2.z r? 4 y2, 22

a=fp=y<120°+# 90° E (z,9); (Re, By) | (22 — 92, zy); (z2,y2)

e = e(i2mM)/3 (2 grupos: 147 e 148)

R. z2 + 92, 2°

(Rz, Ry) | (z* — ¥, zy); (x2,y2)

Grupos espaciais: 25 , c e’ } (z,y)
(143 a0 167) —£

(7 grupos: 149-155)

2 2 2
2 +y° 2

; (Rz, Ry) | (2% — o, zy); (22, y2)
LucyV.C.Assali




2{1’{ Tabelas de Caracteres
]\

Sistema romboédrico ou trigonal (R ou P)
al: a=b=c
E 2C3 30, (6 grupos: 156-161)

1 1 1 | 2 T +y?, 2°
1 1. =1 | RB.
2

g=p= ¥y<120°90°

~

-1 0 | (2,9); (R, Ry) | (2° — 9%, 2y); (x2,y2)

256 304 (6 grupos: 162-167)

2
2"+ y2, 22

R.
Grupos espaciais: 25 (R By)

z® — y?, zy); (w2, y2
(143 a0 167) ( 2Y); )

2z

(z,y)

LucyV.C.Assali



?‘b Tabelas de Caracteres ||Sp

Slstema hexagonal (P) |l E 6 o o 2 cF |e=el@m/6 (6grupos: 168-173)
al: a=b +C 1 1 2, R: z°+y°,2°

(.’l?, y)«v(Ra:,Ry) (IL’Z,yZ)

(mQ - y27 .'L'y)

Can : ; : e = ¢(i2m™)/3 (1 grupo: 174)

A’ R. z? + y°, 2°

E, (:B’ y) (:L'2 - y2’$y)

Grupos espaciais: 27

(168 ao 194) A

E” 2, Ry) | (z2,y2)

C6 =6 Cep=6/m Dg=622 D3 =6m2 Dg,=6/mmm

C3p =6 Cey = 6MM
¥ 't $ $

LucyV.C.Assali



?‘b Tabelas de Caracteres ||Sp

Slstema hexagonal (P) (2 grupos: 175 e 176)
xial: a=b #c n| ECe Cs C2C3 C5 i S} S§ on Ss Ss g = eli2m)/s

1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 |R. z? + 32, 2°
1-1 1-1 1 -1 -1 1-1 1-1

&
*

1 € —e"—1—¢ ¢ e —e —1

(z2,y2)

r
] —g*—¢e 1 —£"—¢ —e*—e 1

1
1
1

1l ef—e —-1—-€" ¢ 1 g'—e -1
: (2* — y?, zy)
1

1l - —" 1 —¢ —¢" —e —¢" 1

11 1 11 1-1-1-1-1
1-1 1-1 1-1-1 1-1 1

4
*

1 € —"—1—¢ €&"—1 — €* 1
Grupos espaciais: 27 l eg*—e —-1—€* ¢ -1 —* ¢ 1

\

(168 a0 194) ’1 —e*'—¢ 1 —€"—€ -1 " e -1
E2u

' l—€ —€" 1—€ —€"-1 € €"-1

C6 =6 Cep=6/m Dg=622 D3 =6m2 Dg,=6/mmm

C3p =6 Cey = 6Mm b b
\ 4

LucyV.C.Assali



S»‘l) Tabelas de Caracteres ||Sp

Slstema hexagonal (P)

g 2C3 C» 3C, (6 grupos: 177-182)
keld i o0 axial: a=Db # C

1 $2 A y2’ 22
Anqulos interaxiais: z, R.
a=p=90°y=120°

(,9); (Rz, Ry) | (22,y2)
($2 - yszy)

(4 grupos: 183-186)
z2 + 32, 2°

Grupos espaciais: 27
(168 ao 194)

* 9

C6 =6 Cep=6/m Dg=622 D3 =6m2 Dg,=6/mmm

C3p =6 Cey = 6MM b b

LucyV.C.Assali



?‘1) Tabelas de Caracteres

Sistema hexagonal (P)
Relacdo axial: a = b % c

ST

x - B — 90°,Y = 1207 . : : ; (4 grupos: 187-190)

R.

—

(z,9)

A

(Rr-a Ry)

Grupos espaciais: 27
(168 ao 194)

* 9 *

C6 =6 Cep=6/m Dg=622 D3 =6m2 Dg,=6/mmm
C3p =6 L = Gt ‘

9 2 2
B° Y= Z

(z* — ¥, zy)

(z2,y2)

LucyV.C.Assali



?‘b Tabelas de Caracteres ||Sp

Slstema hexagonal (P)
‘ y axial: a=b # ¢ E 2Cs 2C3 Cy 3C% 304 4 256 on 304 30| (4 grupos: 191-194)
1 1 1 1 1 1 z? + y°, 2°
1 1 1 1 11 R.

i =i 1 =1 1
1 —1 1~ =1
=1 =9 -2 0
-1 2 2 0

1, 2 -1 1

1 -1 1 -1

1 -1 L I |
-1 =2 - 2 0
-1 2

Grupos espaciais: 27
(168 ao 194)

* 2 * *

C6 =6 Cep=6/m Dg=622 D3, =6m2 Dg,=6/mmm
C3p =6 L = Gt

1
1
1
1
2
2
1 1 -1 -1
1
1
1
2
2

E2u

LucyV.C.Assali



Sﬂ’{ Tabelas de Caracteres ||Sp
g Sistema cubico (P,I,F)

4Cs 4C% 3C, g p2m)(3 (5 grupos: 195-199)
1 z? + 9% + 22

e 3
~10 avial: —_— —
5 ¢ ; LAAILLT o — e
4 §
£ e 1M e
~ .') 1L I ) A

E
1
igulos interaxiais: 1
3

- | Y sl om *
1401 f 211117
- A 8A S TRIIRL o

(222 — 2% — 3, 2% — 3?)

0 (RI,Ry,R:);(a:,y,z) (:Il’y,(EZ,yZ)

E 4C34C23Cy i 4S64S2 30 | e = e(2mM/3 (7 grupos: 200-206)
1 1 1 1 z2 + y? + 22

a *
= (222 —2%—y?, 2% —y?)

Grupos espaciais: 36 e 1

(195 ao 230) 0 -1 (zy,z2,yz2)

r=23 0 =432 B — —€" —1
T,=m3 Ty=43m Op=m3m _e*—e —1

‘ ‘ 0O 0 1

LucyV.C.Assali




Sﬂ’{ Tabelas de Caracteres ||Sp
g Sistema cubico (P,I,F)

rao axial: a=b =c

E 6Csy 3C3 8C3 6C> (8 grupos: 207-214)
; qulos interaxiais: 1 1 1 1 1 z* + y2 +2°

I IV f
.__l
a - B R

LT UXIUIS _1 1 1 __1
L o
y =90 0 2 -1 0 (22 — 2® — %, 2% — o)

l —1 0 _1 ((L',y,Z);(R;p,Ry,Rz)
0 1 (zy, x2,y2)

3C> 654 (6 grupos: 215-220)
z? + y° + 2

a

Grupos espaciais: 36 (22° — 2 — %, 2% — 9°)
(195 ao 230)

X (zy, zz,y2)
T=23 0=432 B
T,=m3 Ty;=43m Op=m3m

\ 4

LucyV.C.Assali



?"l?. Tabelas de Caracteres []_-Sj.]
0 Sistema cubico (P,I,F)
70 axial: a=b =c

{
Tl BiFal ~ j
aToiR)!

skl >l atai
A"

E 6C4 3C3 8C36C2 i 6S4 305 856 604 (10 grupos: 221-230)
1 1 1 1 O J Jd ¥ L X $2+y2+z2
1 -1 1 1 -1 1-1 1 1-1
2 0 2-1 0 2 0 2-1 0 (22—, 2% —y?)
g T =T 0~1 B 1<I 0=l
-1~ 0 I B—1-—L 0 I i, 5,58
1 1 1 1 l1-1-1-1 -1 -1
" 11 1 1 -1-1 1-I =1 1
Grupos espaciais: 36 2 0 2-1 0-2 0-2 1 O
(195 ao 230) 3 1-1 0-1-3-1 1 0 1

81 -4 0 1% 1 1 B4
%+ %+

=23 0 =432 )
T,=m3 Ty;=43m Op=m3m

LucyV.C.Assali



- TR
2'(13’ 32 grupos pontuais cristalograficos tridimensionais LAY o
arrumados de acordo com o sistema cristalino

(Hermann-Mauguin simbolos a esquerda e Schoenflies simbolos a direita)

Sistema cristalino

g monoclinico (cima) : ; e
Iriclinico _ ijgona Cubico
ortorrombico (baixo)

Simbolo Geral




Tabelas de Caracteres: Grupo T4

3C2 654

m2+y2+z2

(222 — 2° — %, 2% — y°)

(zy, z2,yz)

LucyV.C.Assali



Tabelas de Caracteres: Grupo T4

:1:2+y2-i-z2

(222 — 2° — %, 2% — y°)

(zy, z2,yz)

LucyV.C.Assali



Tabelas de Caracteres: Grupo T4

8C3 3C, |654| 604

:1:2+y2-i-z2

(222 — 2° — %, 2% — y°)

(zy, z2,yz)

LucyV.C.Assali



Tabelas de Caracteres: Grupo T4

8Cs 3C: 68

1132 +y2 +Z2
(222 — 2% — y?, 2% — y°)

(zy, z2,yz)

LucyV.C.Assali



Tabelas de Caracteres: Grupo 0Oy,

El6Cs 3CiBCs 6Ca i 654 304 856 604
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 x? + Y + 2°
i~ 1 1 -1 I~1 1 '1-—i
2 0 2-1 0 2 0 2-1 0 (222 —z% -9, 2° —9?)
3 1 -1 0-1 8 1-1 0-1|(BsRBsR:
3-1 -1 0 1 3-1-1 0 1 (ry,x2z,y2)
i 1 1 4 144 1 ~1 4
1-1 1 1 -1-1 1-1-1 1
2 0 2-1 0-2 0-2 1 O
3 I~ 0-1L-8-I I O 1
31 =1 0 1-=8 1 1 0<1

LucyV.C.Assali



Tabelas de Caracteres: Grupo 0y,

E 6C4 3C2[8C3)6Cs i 654 304 856 604
1 I 1" & 1 & & £ L 3 z? + y° + 2°
1-1 1 1-1 1-1 1 1-1
2 0 2-1 0 2 0 2-1 0 (222 —z% -9, 2° —9?)
3 1-1 0-1 3 1-1 0 -1|(RsRy,R:)
3—-1 -1 0 1 3-1-1 0 1 (zy,z2,y2)
1 1 1 1 1-1~1~1 =11
1-1 1 1-1-1 1-1-1 1
2 0 2-1 0-2 0-2 1 0
3 1 -1 0-1-8-1 1 0 1
3-1 -1 0 1-3 1 1 0-1

LucyV.C.Assali



Tabelas de Caracteres: Grupo 0y,

E 6C4 3C3 8C5[6C) i 64 304 855 604
1 I 1 & L & & I L 3 z? + y° + 2°
1-1 1 1-1 1-1 1 1-1
2 0 2-1 0 2 0 2-1 0 (222 —z% -9, 2° —9?)
3 1-1 0-1 3 1-1 0 -1|(RsRy,R:)
3—-1 -1 0 1 3-1-1 0 1 (zy,z2,y2)
1 1 1 1 1-1~1~1 =11
1-1 1 1-1-1 1-1-1 1
2 0 2-1 0-2 0-2 1 0
3 1 -1 0-1-8-1 1 0 1
3-1 -1 0 1-3 1 1 0-1

LucyV.C.Assali



Tabelas de Caracteres: Grupo 0Oy,

E 6C4 3C% 8C5 6C2|i 654301 856 604
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 x? + Y + 2°
i=f 4 4 =1 E~1 1 i-—i
2 0 2-1 0 2 0 2-1 0 (222 —z% -9, 2° —9?)
3 1 -1 0-1 8 1-1 0-1|(BsRBsR:
3-1 -1 0 1 3-1-1 0 1 (ry,x2z,y2)
i 1 4 4 141 ~1 i1
1-1 1 1 -1-1 1-1-1 1
2 0 2-1 0-2 0-2 1 0
3 I~ 0-1—8-If I @ I
31~ 0 1L-8 1 1 0-1

LucyV.C.Assali



Tabelas de Caracteres: Grupo 0Oy,

E 6C4 3C%8C5 6Cy i 654304)856 604
1 I 1 & 1L & § & L 3 z? + y° + 2°
1< 1 1 -1 I~1 1 '1.-1
2 0 2-1 0 2 0 2-1 0 (222 —2% —y*, 22 —9?)
3 1-1 0-1 3 1-1 0-1|(RsRy;R:)
3—-1 -1 0 1 3-1-1 0 1 (zy,x2,y2)
1 1 1 1 1-1~1 =1 —1—~}
1-1 1 1 =1~1 1 -1 =1 1
2 0 2-1 0-2 0-2 1 O
3 I1-1 0-1-8-1 I 0 1
3-1 -1 0 1-3 1 1 0-1

LucyV.C.Assali



Tabelas de Caracteres: Grupo 0Oy,

E 6C4 303 8C3 6Cy i 654304856604
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 z? + 9% + 2°
1= 3 4 =1 I~1 I 4 ~1
2 0 2-1 0 2 0 2-1 0 (222 —z% -9, 2° —9?)
3 1~-1 0~1 3 1-1 0-1|(RsRy:R:)
3-1 -1 0 1 3-1-1 0 1 (zy,z2,y2)
1 1 1 1 111 ~1 =11
1-1 1 1 -1~1 1-1-=1 1
2 0 2-1 0-2 0-2 1 O
8 I ~1 0 -1-—8-T T @ 1
g1 I 0 1-=3 I I 01
Cails

£ Ce C8
Cei G2 , Ce,

Lucy V.C.Assali



Tabelas de Caracteres: Grupo 0Oy,

E 6Cs 3C3 8C5 6C2 i 654 304 85604

1 1 I 41 1T 1 1 1 1 1
1-1 1 1-1 1-1 1 1-1
2 0 2-1 0 2 0 2-1 O
3 1-1 0-1 3 1-1 O0-1
3-1 -1 0 1 3-1-1 0 1
1 1 1 1 1-1-1-1 -1 -1
1-1 1 1-1-1 1-1-1 1
2 0 2-1 0-2 0-2 1 O
3 1 -1 0-1-3-1 1 0 1
3-1 -1 0 1-3 1 1 O0-1

(R, Ry, R-)

x2+y2+z2

(222 —a®—y*, 2*—y°)

(zy,x2,y2)

2 dos 6 planos de reflexdao g,

LucyV.C.Assali



