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Fatoração da Equação Secular

𝓛𝓾𝓬𝔂 𝓥.𝓒.𝓐𝓼𝓼𝓪ℓ𝓲

𝜙1

𝜙2
𝜙3

𝐻11 − 𝐸 𝐻12 𝐻13
𝐻21 𝐻22 − 𝐸 𝐻23
𝐻31 𝐻32 𝐻33 − 𝐸

= 0⟹

Determinante 3 × 3 de Hückel, para descrever orbitais do tipo 𝜋 ⟹ pode ser bloco-
diagonalizado utilizando as funções simetrizadas 𝜓𝛼, levando a um bloco unidimensional
(representação irredutível 𝐴2

′′) e um bloco bidimensional (representação irredutível 𝐸′′).

𝐻11 − 𝐸𝐴2′′ 0 0

0 𝐻22 − 𝐸𝐸′′ 𝐻23
0 𝐻32 𝐻33 − 𝐸𝐸′′

= 0

Exemplo: Vamos aplicar o método de Hückel e a simetria do grupo da equação de Schrödinger para obter as
energias orbitais das ligações 𝜋 do C3H3

+



𝓛𝓾𝓬𝔂 𝓥.𝓒.𝓐𝓼𝓼𝓪ℓ𝓲

Cálculo de 𝐸𝐴2′′ (não degenerado) 

⟹𝐻11 −𝐸𝐴2′′ = 0

+ 𝜙2 𝐻 𝜙2 + 𝜙2 𝐻 𝜙3 + 𝜙3 𝐻 𝜙1 + 𝜙3 𝐻 𝜙2 + 𝜙3 𝐻 𝜙3 } =
1

3
𝛼 + 𝛽 + 𝛽 + 𝛽 + 𝛼 + 𝛽 + 𝛽 + 𝛽 + 𝛼 ⟹ 𝐸𝐴2′′ = 𝛼 + 2𝛽

⟹ 𝐸𝐴2′′= 𝐻11 = 𝜓𝐴2′′ 𝐻 𝜓𝐴2′′ =
1

3
𝜙1 + 𝜙2 + 𝜙3 𝐻 𝜙1 + 𝜙2 + 𝜙3 =

1

3
{ 𝜙1 𝐻 𝜙1 + 𝜙1 𝐻 𝜙2 + 𝜙1 𝐻 𝜙3 + 𝜙2 𝐻 𝜙1 +

Considerando só inte-
ração entre vizinhos 

(Hückel)

Cálculo de 𝐸𝐸′′ (bidegenerado) 

𝐻22 − 𝐸𝐸′′ 𝐻23

𝐻32 𝐻33 − 𝐸𝐸′′
= 0

⟹ 𝐻22 = 𝜓
𝐸′′
(1)

𝐻 𝜓
𝐸′′
(1)

=
1

6
2𝜙1 − 𝜙2 − 𝜙3 𝐻 2𝜙1 − 𝜙2 − 𝜙3 =

1

6
{4 𝜙1 𝐻 𝜙1 − 2 𝜙1 𝐻 𝜙2 − 2 𝜙1 𝐻 𝜙3 − 2 𝜙2 𝐻 𝜙1 +

+ 𝜙2 𝐻 𝜙2 + 𝜙2 𝐻 𝜙3 − 2 𝜙3 𝐻 𝜙1 + 𝜙3 𝐻 𝜙2 + 𝜙3 𝐻 𝜙3 } =
1

6
4𝛼 − 2𝛽 − 2𝛽 − 2𝛽 + 𝛼 + 𝛽 − 2𝛽 + 𝛽 + 𝛼 ⟹ 𝐻22 = 𝛼 − 𝛽

⟹𝐻33 = 𝜓
𝐸′′
2
𝐻 𝜓

𝐸′′
2

=
1

2
𝜙2 − 𝜙3 𝐻 𝜙2 − 𝜙3 =

1

2
𝛼 − 𝛽 − 𝛽 + 𝛼 ⟹ 𝐻33 = 𝛼 − 𝛽

⟹𝐻23 = 𝐻32 = 𝜓
𝐸′′
1
𝐻 𝜓

𝐸′′
2

=
1

2 3
2𝜙1 − 𝜙2 − 𝜙3 𝐻 𝜙2 − 𝜙3 =

1

6
2𝛽 − 2𝛽 − 𝛼 + 𝛽 − 𝛽 + 𝛼 ⟹ 𝐻23 = 𝐻32 = 0

𝛼 − 𝛽 − 𝐸𝐸′′ 0

0 𝛼 − 𝛽 − 𝐸𝐸′′
= 0 ⟹ 𝐸𝐸′′ = 𝛼 − 𝛽

Fatoração da Equação Secular
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A ligação 𝜋 do C3H3
+: autovalores de energia na aproximação de Hückel ⟹

𝜓𝐴2′′ =
1

3
𝜙1 + 𝜙2 + 𝜙3

𝜓
𝐸′′
(1)

=
1

6
2𝜙1 − 𝜙2 − 𝜙3𝜓

𝐸′′
(2)

=
1

2
𝜙2 − 𝜙3

𝐴2
′′

𝐸′′

𝛼 + 2𝛽

𝛼 − 𝛽

energia

sem nós

1 nó

Fatoração da Equação Secular



Exemplo: Método de Hückel e a simetria do grupo da equação de Schrödinger para obter as energias orbitais
das ligações 𝜋 do radical alilo: H2CCHCH2

− (não cíclico)

𝓛𝓾𝓬𝔂 𝓥.𝓒.𝓐𝓼𝓼𝓪ℓ𝓲
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𝑧
𝑦

𝑥

𝐶2

orbitais 𝑝𝑧 na direção 𝑥

Encontrar a representação redutível Γ𝑝𝑧
𝜋 ⟹ traços das

matrizes dos operadores de transformação dos orbitais
𝑝𝑧 (𝜙1, 𝜙2, 𝜙3)

i. operação E: mantem os 3 orbitais inalterados ∴ é a matriz identidade e 𝜒 E = 3;

ii. operação 𝐶2: trocam de posição dois orbitais e o terceiro, que não muda de posição, inverte a
polarização ∴ χ 𝐶2 = −1;

iii. reflexão 𝜎v(𝑥𝑧): trocam de  posição dois orbitais e o  terceiro matem-se inalterado ∴ 𝜒 𝜎v = 1

iv. reflexão 𝜎v(𝑦𝑧): mantém a posição dos 3 orbitais, invertendo a polarização de todos ∴
𝜒 𝜎v = −3

3 − 1 1 − 3Γ𝑝𝑧
𝜋

𝜎v(𝑥𝑧)

𝜎v (𝑦𝑧)

𝐶2
𝑥

𝑦

𝑧



3 − 1 1 − 3Γ𝑝𝑧
𝜋
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Reduzir Γ(𝑝𝑧) nas representações irredutíveis do grupo:

𝑛𝛼 =
1

ℎ


𝜇=1

𝑝

𝑁𝜇 𝜒∗𝛼(𝒞𝜇)𝜒
Γ(𝒞𝜇)

𝑛𝐴1 =
1

4
1 1 3 + 1 1 −1 + 1 1 1 + 1(1)(−3) = 0

𝑛𝐴2 =
1

4
1 1 3 + 1 1 −1 + 1 −1 1 + 1(−1)(−3) = 1

𝑛𝐵1 =
1

4
1 1 3 + 1 −1 −1 + 1 1 1 + 1(−1)(−3) = 2

Fatoração da Equação Secular

𝑦

𝑥

𝑧

𝑛𝐵2 =
1

4
1 1 3 + 1 −1 −1 + 1 −1 1 + 1(1)(−3) = 0

Γ𝑝𝑧
𝜋 = 𝐴2 ⊕2𝐵1 Os orbitais 𝑝𝑧 se transformam como 1

orbital não degenerado 𝐴2 e 2 orbitais
não degenerados 𝐵1



𝒫 𝛼 =
1

4


𝑅

𝜒 𝛼 𝑅 𝑃𝑅
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Encontrar as funções simetrizadas:

⟹𝒫
𝐴2 𝜙1 ≈ 1 𝑃𝐸𝜙1 + 1 𝑃𝐶2𝜙1 + −1 𝑃𝜎v𝑥𝑧𝜙1 + −1 𝑃𝜎v

𝑦𝑧𝜙1

Portanto: 𝒫
𝐴2 𝜙1 ~ 𝜙1− 𝜙3 − 𝜙3 + 𝜙1 ~ 2 𝜙1 − 𝜙3 ⟹ 𝒫

𝐴2 𝜙1 ~ 𝜙1 − 𝜙3

A função 𝜙1 − 𝜙3 constitui uma base para a representação irredutível 𝐴2 . Se 𝜙1 e 𝜙3 forem ortonormais entre si, a função de base da

representação irredutível 𝐴2 , depois de normalizada, é

𝜑
𝐴2

=
1

2
𝜙1 − 𝜙3

Temos: 𝑃𝐸𝜙1 = 𝜙1; 𝑃𝐶2𝜙1 = −𝜙3; 𝑃𝜎v𝑥𝑧𝜙1 = 𝜙3; 𝑃𝜎v
𝑦𝑧𝜑1 = −𝜙1

Fatoração da Equação Secular

⟹𝒫
𝐵1 𝜙1 ≈ 1 𝑃𝐸𝜙1 + −1 𝑃𝐶2𝜙1 + 1 𝑃𝜎v𝑥𝑧𝜙1 + −1 𝑃𝜎v

𝑦𝑧𝜙1 ~ 𝜙1 + 𝜙3 + 𝜙3 + 𝜙1 ~ 2 𝜙1 + 𝜙3 ⟹𝒫
𝐵1 𝜙1 ~ 𝜙1 + 𝜙3

𝜑𝐵1
(1)

=
1

2
𝜙1 + 𝜙3

1 1 − 1 − 1𝐴2
𝐵1 1 − 1 1 − 1

Como Γ𝑝𝑧
𝜋 contém 2 vezes a RI 𝐵1, precisamos encontrar outra função simetrizada:

função de base simetrizada da 
representação irredutível 𝐵1

⟹𝒫
𝐵1 𝜙2 ≈ 1 𝑃𝐸𝜙2 + −1 𝑃𝐶2𝜙2 + 1 𝑃𝜎v𝑥𝑧𝜙2 + −1 𝑃𝜎v

𝑦𝑧𝜙2

Temos: 𝑃𝐸𝜙2 = 𝜙2; 𝑃𝐶2𝜙2 = −𝜙2; 𝑃𝜎v𝑥𝑧𝜙2 = 𝜙2; 𝑃𝜎v
𝑦𝑧𝜙2 = −𝜙2

Portanto: 𝒫
𝐵1 𝜙2 ~ 𝜙2 + 𝜙2 + 𝜙2 − 𝜙2~ 2𝜙2 ⟹𝒫

𝐵1 𝜙2 = 𝜙2 ⟹ 𝜑𝐵1
2
= 𝜙2

são LI
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Orbitais simetrizados das ligações 𝜋 do radical alilo: H2CCHCH2
−

𝜑
𝐴2

=
1

2
𝜙1 − 𝜙3

𝜑𝐵1
(1)

=
1

2
𝜙1 + 𝜙3

𝜑𝐵1
(2)

= 𝜙2

Fatoração da Equação Secular

⟹ Vamos aplicar o método de Hückel para obter as energias orbitais das ligações 𝜋 do   H2CCHCH2
−

𝐻11 − 𝐸
𝐴2

0 0

0 𝐻22 − 𝐸𝐵1 𝐻23
0 𝐻32 𝐻33 − 𝐸𝐵1

= 0

Cálculo de 𝐸
𝐴2

⟹𝐻11 −𝐸𝐴2
= 0

⟹ 𝐸
𝐴2
= 𝐻11 = 𝜑

𝐴2
𝐻 𝜑

𝐴2
=
1

2
𝜙1 − 𝜙3 𝐻 𝜙1 − 𝜙3 =

1

2
𝜙1 𝐻 𝜙1 + 𝜙3 𝐻 𝜙3 =

1

2
𝛼 + 𝛼 ⟹ 𝐸𝐴2 = 𝛼



𝓛𝓾𝓬𝔂 𝓥.𝓒.𝓐𝓼𝓼𝓪ℓ𝓲

⟹𝐻22 = 𝜑𝐵1
(1)

𝐻 𝜑𝐵1
(1)

=
1

2
𝜙1 + 𝜙3 𝐻 𝜙1 + 𝜙3 =

1

2
𝜙1 𝐻 𝜙1 + 𝜙3 𝐻 𝜙3 ⟹𝐻22 = 𝛼

Fatoração da Equação Secular
O determinante secular para os orbitais que se transformam de acordo com a representação 𝐵1 é:

𝐻22 − 𝐸 𝐻23
𝐻32 𝐻33 − 𝐸

= 0

⟹𝐻33 = 𝜑𝐵1
(2)

𝐻 𝜑𝐵1
(2)

= 𝜙2 𝐻 𝜙2 ⟹𝐻33 = 𝛼

⟹ 𝐻23 = 𝐻32 = 𝜑𝐵1
1
𝐻 𝜑𝐵1

2
=

1

2
𝜙1 + 𝜙3 𝐻 𝜙2 =

1

2
𝛽 + 𝛽 ⟹ 𝐻23 = 𝐻32 = 2𝛽

𝛼 − 𝐸 2𝛽

2𝛽 𝛼 − 𝐸
= 0 ⟹ 𝐸 = 𝛼 ± 2𝛽

Até o momento, os orbitais moleculares eram coincidentes com os orbitais simetrizados. Neste exemplo, o orbital molecular ou a função de
onda molecular 𝜓

𝐴2
para o orbital de simetria 𝐴2 é a própria função simetrizada 𝜑

𝐴2
, exatamente como no caso dos orbitais moleculares da

molécula cíclica aromática C3H3
−. No entanto, os orbitais moleculares 𝜓𝐵1

(1)
e 𝜓𝐵1

(2)
, que ainda necessitamos determinar, são uma combinação

linear dos orbitais simetrizados 𝜑𝐵1
(1)

e 𝜑𝐵1
(2)
. Para determiná-los devemos resolver uma equação secular.
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Fatoração da Equação Secular
Determinação dos orbitais moleculares 𝜓𝐵1

(1)
e 𝜓𝐵1

(2)
⟹ são uma combinação linear dos orbitais simetrizados 𝜑𝐵1

(1)
e 𝜑𝐵1

(2)
.

𝐻22 − 𝐸 𝐻23
𝐻32 𝐻33 − 𝐸

𝑐1
𝑐2

=
𝛼 − 𝐸 2𝛽

2𝛽 𝛼 − 𝐸

𝑐1
𝑐2

= 0 ⟹
𝛼 − 𝐸 𝑐1 + 2𝛽𝑐2 = 0

2𝛽𝑐1 + 𝛼 − 𝐸 𝑐2 = 0
ቊ

𝜑𝐵1
(1)

=
1

2
𝜙1 + 𝜙3

𝜑𝐵1
(2)

= 𝜙2

Para determiná-los devemos resolver uma equação secular:

Sabemos: ⟹
𝛼 − 𝐸 2𝛽

2𝛽 𝛼 − 𝐸
= 0 ⟹ 𝐸 = 𝛼 ± 2𝛽

⟹ 𝐸 = 𝛼 + 2𝛽 ⟹ 𝛼 − 𝛼 + 2𝛽 𝑐1 + 2𝛽𝑐2 = 0 ⟹ 𝑐2 = 𝑐1

⟹ 𝐸 = 𝛼 − 2𝛽 ⟹ 𝛼 − 𝛼 − 2𝛽 𝑐1 + 2𝛽𝑐2 = 0 ⟹ 𝑐2 = −𝑐1

𝑐2 = 𝑐1 ⟹𝜓𝐵1
(1)

= 𝑐1 𝜑𝐵1
1
+ 𝜑𝐵1

2
⟹ 𝑐1 =

1

2
⟹ 𝜓𝐵1

1
=

1

2

1

2
𝜙1 + 𝜙3 + 𝜙2 ⟹𝜓𝐵1

1
=
1

2
𝜙1 + 2𝜙2 + 𝜙3

𝑐2 = −𝑐1 ⟹𝜓𝐵1
(2)

= 𝑐1 𝜑𝐵1
1
− 𝜑𝐵1

2
⟹ 𝑐1 =

1

2
⟹ 𝜓𝐵1

2
=

1

2

1

2
𝜙1 + 𝜙3 − 𝜙2 ⟹𝜓𝐵1

2
=
1

2
𝜙1 − 2𝜙2 + 𝜙3
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Fatoração da Equação Secular
Orbitais moleculares simetrizados  e  energias orbitais (Hückel) das ligações 𝜋 do radical alilo: H2CCHCH2

−:

𝐵1𝛼 + 2𝛽

𝛼

energia

𝐴2

𝛼 − 2𝛽 𝐵1

𝜓𝐵1
(1)

=
1

2
𝜙1 + 2𝜙2 + 𝜙3

𝜓
𝐴2

=
1

2
𝜙1 − 𝜙3

𝜓𝐵1
(2)

=
1

2
𝜙1 − 2𝜙2 + 𝜙3

𝜓
𝐴2

=
1

2
𝜙1 + 𝜙3 𝜓𝐵1

(1)
=
1

2
𝜙1 + 2𝜙2 + 𝜙3 𝜓𝐵1

(2)
=
1

2
𝜙1 − 2𝜙2 + 𝜙3

𝐸𝐴2 = 𝛼 𝐸𝐵1
(1)

= 𝛼 + 2𝛽 𝐸𝐵1
(2)

= 𝛼 − 2𝛽

sem nós

1 nó

2 nós



Desdobramento de níveis atômicos: campo cristalino

Campo nulo: átomo livre ⟹ grupo da esfera ⟹ infinitas classes e, portanto infinitas representações irredutíveis
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Representações: determinadas usando as funções hormônicas esféricas como funções de base: 𝑌ℓ
𝑚(𝜃, 𝜑) ∝ 𝑃ℓ

𝑚(𝜃)𝑒𝑖𝑚𝜑

Propriedade das harmônicas esféricas: se mudarmos o eixo polar, podemos expressar a função 𝑌ℓ
𝑚(𝜃′, 𝜑′) resultante em

termos de uma combinação linear de todas as 𝑌ℓ
𝑚′
(𝜃, 𝜑) para ℓ fixo, e assim podemos escrever

2ℓ + 1 funções 𝑌ℓ
𝑚 formam uma base para a

representação do grupo completo das rotações
𝑃𝑅𝑌ℓ

𝑚 𝜃, 𝜑 =

𝑚′

𝑌ℓ
𝑚′

𝜃, 𝜑 Γ
𝑚′𝑚
ℓ

(𝑅) ⟹

Caracteres: Se rodamos os contornos da função de um ângulo 𝛼 em torno do eixo 𝑧 (ou de −𝛼 nas coordenadas), o efeito 
sobre as harmônicas esféricas é    

𝑃𝛼𝑌ℓ
𝑚 𝜃, 𝜑 = 𝑌ℓ

𝑚 𝜃, 𝜑 − 𝛼 = 𝑒−𝑖𝑚𝛼𝑌ℓ
𝑚 𝜃, 𝜑 , 𝑚 = − ℓ,…, ℓ

e a representação de tal rotação é a matriz diagonal



caracter
𝜒 ℓ 𝛼 = Tr Γ ℓ 𝛼 = 𝑒−𝑖ℓ𝛼 +⋯+ 𝑒𝑖ℓ𝛼 ⟹

𝜒 ℓ 𝛼 = 𝑒−𝑖ℓ𝛼 

𝑘=0

2ℓ

𝑒𝑖𝛼
𝑘
= 𝑒−𝑖ℓ𝛼

𝑒𝑖(2ℓ+1)𝛼 − 1

𝑒𝑖𝛼 − 1
=

𝑒𝑖(ℓ+
1
2
)𝛼−𝑒

−𝑖 ℓ+
1
2
𝛼

𝑒𝑖 Τ𝛼 2 − 𝑒−𝑖 Τ𝛼 2
=

sen ℓ +
1
2

𝛼

sen( Τ𝛼 2)

esta soma pode ser re-
alizada explicitamente,
fatorando-se uma sé-
rie geométrica

𝜒 ℓ 𝛼 =
sen ℓ +

1
2

𝛼

sen( Τ𝛼 2)
⟹

caracter de uma rotação das harmônicas
esféricas de um ângulo 𝛼 ao redor do eixo 𝑧

Todas as rotações de ângulo α pertencem à mesma classe, qualquer que seja o eixo de rotação. Dessa forma, quando um
átomo estiver sujeito a um campo não esférico, deve-se observar quais as rotações que mantêm esse sistema invariante.
Deve-se escrever todos os caracteres das representações das operações dos grupos pontuais em função das rotações que

deixam esse sistema invariante. Caso haja inversão, o caráter 𝜒 ℓ 𝛼 deve ser escrito como −1 ℓ 𝜒 ℓ 𝛼 .
𝓛𝓾𝓬𝔂 𝓥.𝓒.𝓐𝓼𝓼𝓪ℓ𝓲

Desdobramento de níveis atômicos: campo cristalino



𝜒 ℓ 𝛼 =
sen ℓ +

1
2 𝛼

sen( Τ𝛼 2)
⟹ caracter de uma rotação das harmônicas

esféricas de um ângulo 𝛼 ao redor do eixo 𝑧

Orbital atômico com momento orbital  ℓ: 
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𝜒 ℓ 𝐶2 = 𝜒 ℓ 𝜋 =
sen ℓ +

1
2 𝜋

sen( Τ𝜋 2)
= sen ℓ +

1

2
𝜋 = −1 ℓ

𝜒 ℓ 𝐶3 = 𝜒 ℓ
2𝜋

3
=

sen ℓ +
1
2

2𝜋
3

sen Τ𝜋 3
= ቐ

1 ℓ = 0,3, … .
0 ℓ = 1,4, … .

−1 ℓ = 2,5, … .

𝜒 ℓ 𝐶4 = 𝜒 ℓ
𝜋

2
=

sen ℓ +
1
2

𝜋
2

sen Τ𝜋 4
= ቊ

1 ℓ = 0,1,4,5, … .
−1 ℓ = 2,3,6,7… .

𝜒 ℓ 0 =
ℓ +

1
2

Τ1 2
= 2ℓ + 1 ⟹ 𝜒 ℓ 𝐸 = 2ℓ + 1

Desdobramento de níveis atômicos: campo cristalino

𝜒 ℓ 𝑖 = −1 ℓ𝜒 ℓ E = −1 ℓ 2ℓ + 1

𝜒 ℓ 𝑆𝑛 = −1 ℓ
sen ℓ +

1
2 𝛼

sen( Τ𝛼 2)

𝜒 ℓ 𝜎 = −1 ℓ𝜒 ℓ 𝐶2



• 𝑌2
−1 𝜃, 𝜑 =

1

2

15

2𝜋
𝑒−𝑖𝜑𝑠𝑒𝑛𝜃𝑐𝑜𝑠𝜃

• 𝑌2
−2 𝜃, 𝜑 =

1

4

15

2𝜋
𝑒−2𝑖𝜑𝑠𝑒𝑛2𝜃

• 𝑌2
0 𝜃, 𝜑 =

1

4

5

𝜋
(3𝑐𝑜𝑠2𝜃 − 1)

• 𝑌2
1 𝜃, 𝜑 =

−1

2

15

2𝜋
𝑒𝑖𝜑𝑠𝑒𝑛𝜃𝑐𝑜𝑠𝜃

• 𝑌2
2 𝜃, 𝜑 =

1

4

15

2𝜋
𝑒2𝑖𝜑𝑠𝑒𝑛2𝜃

𝑑𝑦𝑧= 𝑖
1

2
(𝑌2

−1 + 𝑌2
1) =

1

2

15

𝜋

𝑦𝑧

𝑟2

𝑑𝑥𝑧=
1

2
(𝑌2

−1 − 𝑌2
1) =

1

2

15

𝜋

𝑧𝑥

𝑟2

𝑑𝑧2 = 𝑌2
0 =

1

4

5

𝜋

−𝑥2−𝑦2+2𝑧2

𝑟2

𝑑𝑥𝑦= 𝑖
1

2
(𝑌2

−2 − 𝑌2
2) =

1

2

15

𝜋

𝑥𝑦

𝑟2

𝑑𝑥2−𝑦2 =
1

2
(𝑌2

−2 + 𝑌2
1) =

1

4

15

𝜋

(𝑥2−𝑦2)

𝑟2

As funções de base para ℓ = 2, onde 𝑚 = −2,−1,0,1,2, podem ser expressas em termos dos harmônicos esféricos

𝑌2
±𝑚 𝜃, 𝜑 e também por 𝑑𝑥𝑦 =

𝑥𝑦

𝑟2
, 𝑑𝑧𝑥 =

𝑥𝑧

𝑟2
, 𝑑𝑦𝑧=

𝑦𝑧

𝑟2
, 𝑑𝑥2−𝑦2 =

(𝑥2−𝑦2)

𝑟2
, 𝑑𝑧2 =

(3𝑧2−𝑟2)

𝑟2
.

Harmônicos esféricos com ℓ = 2 Parte real para ℓ = 2
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Funções de base simetrizadas para as harmônicas esféricas



Funções de onda 𝒔, 𝒑, 𝒅

• 𝜓𝑠 = 𝜙𝑠 𝑟 ⟹ invariante sob todas as operações do grupo: 1 função

• 𝜓𝑝 = 𝑥𝜙𝑝 𝑟 ; 𝑦𝜙𝑝 𝑟 ; 𝑧𝜙𝑝 𝑟 ⟹ 3 funções

• 𝜓𝑑 = 𝑥𝑦𝜙𝑑 𝑟 ; 𝑦𝑧𝜙𝑑 𝑟 ; 𝑥𝑧𝜙𝑑 𝑟 ; 𝑥2 − 𝑦2 𝜙𝑑 𝑟 ; 3𝑧2 − 𝑟2 𝜙𝑑 𝑟 ⟹ 5 funções
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