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S:;l:i Regras de Selecao e Simetria \ ISS p

Em geral, as aplicacdes da equacao de Schrodinger sdo reduzidas a determinar elementos de matriz (valores esperados de
alguma grandeza fisica), que representam probabilidades de ocorréncia de algum fendmeno, como transicdes eletronicas,
transicOes Opticas, etc. — podemos utilizar teoria de grupos na procura de tais elementos que ndo se anulam (regras de selecao)

Regras de Selecdo = podem ser obtidas através da aplicacao da teoria de grupos = resposta a pergunta sobre o acoplamento
entre dois estados 1, e ¢g, autofungdes do hamiltoniano nao perturbado, quando uma perturbagao H' é aplicada ao sistema,

ou seja, a teoria de grupos é utilizada para sabermos se o elemento da matriz (1/)a|7{'|¢ﬁ> se anula ou nao por simetria.

Vamos considerer que a perturbacdo H' n3o quebra a simetria do sistema e é invariante sob todas as operacdes de simetria do
grupo da equacao de Schrodinger = (1/)a|7-[’|¢3) se transformam como escalares (nUmeros) e .. exibem a simetria completa do

grupo = se transformam como a representacao totalmente simétrica A;.

= 7—[’|q.’>ﬁ) envolve o produto direto de duas representacdes e .. se transforma de acordo com uma representacao irredutivel do grupo
da equagao de Schrodinger. Se 7—[’|q5[,>) é ortogonal a Y, entao (¢a|7{’|¢ﬁ) é nulo por sime-tria; caso contrario ele nao precisa ser nulo

e uma transigdo entre os estados Y, € ¢g pode ocorrer.
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S:;l:i Regras de Selecao e Simetria

Consideremos os elementos de matriz de uma quantidade f entre o estado final e o inicial:

pertence a k-ésima linha da
j-ésima representacgdo I'/

for = f vy f ¢T,S” ar = (v"] £ |6)
|

pertence a A-ésima linhada |
i-ésima representacdo I'

['" e IV sdo representagdes irredutiveis do grupo de simetria onde o operador hamiltoniano é invariante sob as suas

operacoes e ) )
perag sel #

<1/)7(Li) ,Ej)> =0 = { e/ou
A+ kK

Sei =1, ouseja, r‘=rt= representacao irredutivel totalmente simétrica (Al,Alg), entao 1/)/%0 = const. e entao
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S:;l:i Regras de Selecao e Simetria

Se R for um operador de simetria do grupo G, entao:

deT=fPRFdT — paratodoRem G

1 1

funcao fuhgéo rodada

Para uma representagaoo unidimensional = PrF = cF, em que c (carater dessa representag¢ao) é um fator numérico e .-

(1—C)deT= 0o = deT= 0 = paratodoRem G, excetoquandoc = 1

Se F for uma funcao geral qualguer, entdo sempre podemos escrevé-la na forma
F = z 70
=\

Parte de ' que pertence a i-ésima representacao irredutivel de G
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S:;l:i Regras de Selecao e Simetria

Se R for um operador de simetria do grupo G, entao:

deT=fPRFdT — paratodoRem G

1 1

funcao fuhgéo rodada

Para uma representagaoo unidimensional = PrF = cF, em que c (carater dessa representag¢ao) é um fator numérico e .-

(1—C)deT= 0o = deT= 0 = paratodoRem G, excetoquandoc = 1

Se F for uma funcao geral qualguer, entdo sempre podemos escrevé-la na forma

F = Z F® jF(i)dT =0 andoserquei = 1 (representacao identidade)
i

. 1
Obs.: Para representacdes de dimensao maior que um = der = z f FOdr = fF(l) dt = Ej Z PpF dt
i R
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}‘l} Regras de Selecao e Simetria \ ISS |'.]

fll;]c jl/}(l) f ¢(J) dr = 0

se fgb(]) contém uma componente que pertenca a A-ésima linha da i-ésima representacao, ou seja, o produto
1/)0) f qb(]) deve conter uma parte invariante com relacao a todos os elementos do grupo para que f/{,]c + 0.

= se f for um escalar, ela pertence a representagao identidade = por exemplo, se a fungdao for o momento de dipolo do
sistema, f tem trés componentes que podem pertencer a representagdes distintas. Suponha que f seja descrita por um
conjunto de funcdes f({)) que forme uma base da f-ésima representacao de G:

* a transi¢ao entre os estados i e j sera proibida se nenhum dos produtos f({))gb,(c]) (ou uma
combinacao linear desses produtos) pertencer a i-ésima representacdo. Se a i-ésima
representacdao nao estiver contida no produto direto de representacdes formado por
' ® IV, entdo a transicdo é proibida.

. f # 0 = o produto direto triplo 1/)() f(f) X ¢,(C]) M ® Y ® V) deve conter um
termo que se transforma como um escalar (ou constante), ou ainda de acordo com a repre-
sentacdo irredutivel totalmente simétrica I'' = a transicdo é permitida.
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S:;l:i Regras de Selecao e Simetria

Exemplo: ®

A1 ® Aq
A ® Ay
A1 ®FE
Ay ® Ao
Ay @ F
E®FE AT A E

1 1
I -1
—1 0

Seja uma fungdo f descrita por uma base para a representagdo r® = A; @ E. Queremos saber quais sao as transicbes
Dy,

proibidas e, para isso vamos encontrar, primeiro, os produtos diretos entre T e TV (que vém de JEO»

T © rJ
(A1®E) @ A = AAQRAGERA = AGE
(AL®E) ® A, A @Ay & E® A Ay @& F

Encontrando T' @ I'® ® I7:

| T ® rJ

A @ (A18E) ® A
Ay @ (A1dE) ® A

N3o contém A,
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S:;l:i Regras de Selecao e Simetria

Exemplo: ®

A1 ® Aq
A ® Ay
A1 ®FE
Ay ® Ao
Ay @ F
E®FE AT A E

1 1
I -1
—1 0

Seja uma fungdo f descrita por uma base para a representagdo r® = A; @ E. Queremos saber quais sao as transicbes
Dy,

proibidas e, para isso vamos encontrar, primeiro, os produtos diretos entre T e TV (que vém de JEO»

T © rJ
(A1®E) @ A = AAQRAGERA = AGE
(AL®E) ® A, A @Ay & E® A Ay @& F

Encontrando T' @ I'® ® I7:

| T ® rJ

A @ (A18E) ® A
Ay @ (A1dE) ® A

N3o contém A, | === as transicbes A; — A, e A, — A sdo proibidas
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S Regras de Selecao e Simetria
Sk

INS2

(A1 ®F) & AARAPE®RA = AIDE
(A1oF) ® Al ® Ay & E® A Asd E
(Al@E) & AQF DEQFE 2E ®© A1 @ Ay

IR r® rJ
F ® (A1@F) ® Ay =|F®A A BE CONtEM A;| w3 transicdo E — A, é permitida

e 1N, rJ
E ® (A1®F) ® Ay =|FPAI DADE contém 4,| == atransicdo £ — A, é permitida

Qualquer que seja a representacdo I'® da grandeza f, a transicdo entre I'' e IV serd permitida se o produto direto

' R®T® IV contiver a representacio irredutivel totalmente simétrica (identidade).
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S{[f) Regras de Sele¢ao e Simetrias em Movimentos ‘ | SS |:|
0> Vibracionais e Rotacionais

Molécula poliatdmica com N atomos: 3N graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 3N — 6 vibracionais
(3N — 5 se a molécula for linear ).

Movimento vibracional: coordenadas normais fornecem relagdes entre as simetrias da molécula e as vibracdes = cada
modo normal de vibracdo forma uma base para uma representacdo irredutivel do grupo de simetria.

Molécula de agua: 9 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 3 vibracionais.

Co | E Co oy(z2) 00(y2)

A 1 1 1 1 z

Ax |1 1 —1 —1 R, Y

B 1 —1 1 —1 x, Ry | 2
1

9 coordenadas . .
para descrever ' B 1 1 1 Y, Ry | yz

0S movimentos
dos atomos

Operacdao E: todos os eixos permanecem nas suas

respectivas posicdes . y(E) =9

Rotagdo C,: zy = z1;X1 = —Xq1; Y1 = —Y, € 0S €ixos
das coordenadas “2” mudam de posicdo com os de

coordenadas “3” ~ y(C,) = —1
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S{[f) Regras de Sele¢ao e Simetrias em Movimentos ‘ | SS |:|
0> Vibracionais e Rotacionais

Molécula poliatdmica com N atomos: 3N graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 3N — 6 vibracionais
(3N — 5 se a molécula for linear ).

Movimento vibracional: coordenadas normais fornecem relagdes entre as simetrias da molécula e as vibracdes = cada
modo normal de vibracdo forma uma base para uma representacdo irredutivel do grupo de simetria.

Molécula de agua: 9 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 3 vibracionais.

Co | E Co oy(z2) 00(y2)
1 1 1 1 z
—1 —1 R,

1 —1 x, Ry
9 coordenadas —

para descrever : ! ! EL:
0s movimentos P 1 3
dos atomos / .,

Reflexdo oy(xz) : 21 = z1; X1 = X1; V1= —Y1 € O0S

outros eixos mudam de posi¢cdo - y(oy?) =1

Reflexdo 0y (V2): 21 = 21, V1 = V1) X1 = —Xq; Zy = Zy;
Vo2 = Y2, Xp = —Xp; Zz = Z3; Y3 = Y3, X3 = —X3
XZ —
x(oy?) =3
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S{[f) Regras de Sele¢ao e Simetrias em Movimentos ‘ | SS |:|
0> Vibracionais e Rotacionais

Molécula poliatdmica com N atomos: 3N graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 3N — 6 vibracionais
(3N — 5 se a molécula for linear ).

Movimento vibracional: coordenadas normais fornecem relagdes entre as simetrias da molécula e as vibracdes = cada
modo normal de vibracdo forma uma base para uma representacdo irredutivel do grupo de simetria.

Molécula de agua: 9 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 3 vibracionais.

E Cy oy(zz) o,(yz)
1

9 coordenadas
para descrever
0s movimentos
dos atomos

N'=3A4,¢A4,9%2B; &3 B

0 = rrot D rtransl D [vib

Como saber quais sao translacao, quais sao rotacao e quais sao vibracao?
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S{[f) Regras de Sele¢ao e Simetrias em Movimentos | | ES l'_]
0> Vibracionais e Rotacionais

Molécula de agua: 9 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 3 vibracionais.

E Cy oy(zz) o4(yz)
1 1 1 1
—1 —1
1 —1

9 coordenadas pa- —1 1
ra descrever o0s ,
movimentos dos i 1 3
atomos ‘

: | r’=34,®A4,®2B; ® 3B,
/ [ transt _ A, @ B & By

ALK&
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S{[f) Regras de Sele¢ao e Simetrias em Movimentos | | ES l'_]
0> Vibracionais e Rotacionais

Molécula de agua: 9 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 3 vibracionais.

E Cy oy(zz) o0,(yz)
1 1 1 1
—1 —1
1 —1

9 coordenadas : —1 1
para descrever
0s movimentos § 1 3
dos atomos '-

N'=3A4,¢A4,9%2B; &3 B

"= Ay @ By @ Bo
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S{[f) Regras de Sele¢ao e Simetrias em Movimentos | | ES l'_]
0> Vibracionais e Rotacionais

Molécula de agua: 9 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 3 vibracionais.

E Cy oy(zz) o0,(yz)
1 1 1 1
—1 —1
1 —1

9 coordenadas pa- —1 1
ra descrever os .
movimentos dos i 1 3
atomos It

I°=3A4,®A2®2B; ® 3By
Ftransl _ Al @ Bl a B2
[ = Ay @ B1 @ By
Fvib — [0 —rot _ Ftransl — F’Uib — 2A1 @Bz

Trés modos normais de vibragéo: 2 se transformando de acordo com a representagdo A; e 1 com a representagéo B,.
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S,‘[f) Regras de Selecao e Simetrias em Movimentos
= Vibracionais e Rotacionais

Molécula de agua: 9 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 3 vibracionais.

E Cy oy(zz) o4(yz)
1

9 coordenadas pa-
ra descrever os
movimentos dos
atomos

Trés modos normais de vibragéo: 2 se transformando de acordo com a representagdo A; e 1 com a representagéo B,.
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}l[) Regras de Selecao e Simetrias em Movimentos ‘ | SS I |
Vibracionais e Rotacionais

Existem dois modos principais de vibracdo: o alongamento (stretching mode) e a flexao (bending mode).

Stretching mode ou modo de alongamento: a ligacao entre dois atomos ndao tem um comprimento constante = os
atomos vibram em torno da posicao de equilibrio com uma frequéncia caracteristica = vibracdao no eixo da ligacao.

Bending mode ou flexao: é uma vibracao fora do eixo da ligacdo = leva a uma variacao dos angulos entre as ligacdes.
Formas de vibracdes em moléculas (homenclatura):

> stretching mode (modo de alongamento ou estiramento: v) = mudanc¢a no comprimento das ligacdes; o numero de
stretching modes é igual ao numero de ligagdes na molécula;

bending mode (modo de flexao ou inclinacdo: §) = mudanca no angulo de ligacdao formado por 3 atomos;

rocking mode (modo de bamboleio: p,-) = mudanca no angulo entre grupos de atomos;

wagging mode (modo de abano: p,,) = mudancga no angulo de ligagao entre atomos de um mesmo plano atémico;
twisting mode (modo de torgao: p;) = mudanga no angulo entre dois planos atbénicos;
out of plane mode (modo de torgdo m) = torgdes fora dos planos de simetria da molécula.

estiramento (v) flexao (6) torgdo (p torcao (m)

Em correlacdao direta com a simetria, os subscritos s (simétrico) e as
(assimétrico) sdao usados para descrever os diferentes modos de vibracao.
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s

simétrico

Regras de Selecao e Simetrias em Movimentos

Vibracionais e Rotacionais

Stretching

\'_\
[} ]
‘h— 4

anti-simétrico rocking

Bending
in-plane

Bending
out-of-plane

twisting wagging

scissoring
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S{[f) Regras de Sele¢ao e Simetrias em Movimentos ‘ | SS |:|
0> Vibracionais e Rotacionais

Molécula de agua: 9 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 3 vibracionais.
—> 3 graus de liberdade vibracionais:

Modos normais de vibragéo:

- FVib= 2A1 @ BZ

‘A} }\‘ m=)  SCiSSOrS
Q‘ RN

/

stretching stretching bending
simétrico (vg) assimétrico (v,g) simétrico (6)
Aq B, Aq

/

3652 cm™1 3756 cm™1 1595 cm™1

LucyV.C.Assalti



S’(b Regras de Selecao e Simetrias em Movimentos
O~ Vibracionais e Rotacionais

Molécula CH,: 15 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 9 vibracionais.

)
\CG3=C

& &
/
) \ 7

operacoes
|

de simetria

$2+y2+22

(227 —2? =y, 2% —y?)
(Re, Ry, R)
(2,9, 2) (zy,x2,y2)

LucyV.C.Assali



?’(b Regras de Selecao e Simetrias em Movimentos
0~ Vibracionais e Rotacionais

Molécula CH,: 15 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 9 vibracionais.

— 2

operacoes
|

de simetria

803 302 684 60‘d
1 1 1 1 r?+y? 42?2
1 1 -1 -1
—1 2 0 0 (222 — 22 — 92,22 —y?)
0 —1 1 —1|(Rs Ry, R,)
0 —1 1| (x,y,2) (ry,xz,yz)

E
1
1
2
3
3

Aplicando as operacdes de simetria do grupo nas 3 coordenadas de cada atomo da molécula, encontramos a
representacdo redutivel [0 = "0t @ I'transt @ 1Y que deve ser reduzida nas representacdes irredutiveis do grupo.
LucyV.C.Assalti




S’(b Regras de Sglegép e S.imetrias em Movimentos | |ES|]
> Vibracionais e Rotacionais

Molécula CH,

15 coordenadas para
descrever os movimen-
tos dos atomos

LucyV.C.Assali



S’(b Regras de Sgle;ép e S.imetrias em Movimentos | |ES|]
> Vibracionais e Rotacionais

Molécula CH,

15 coordenadas para
descrever os movimen-
tos dos atomos

operacoes

— = |/ . === todas as coordenadas mudam de posicdo = y(C3) =0
de simetria : s

LucyV.C.Assali



S’(b Regras de Selecao e Simetrias em Movimentos
O~ Vibracionais e Rotacionais

Molécula CH,

15 coordenadas para
descrever os movimen-
tos dos atomos

operacoes

: D s @1-{o) === Jtomo central = uma coordenada nao muda de posicao e

de simetria duas delas mudam de sentido

outros atomos = todas as coordenadas mudam de posicao

= x(C) = —1

LucyV.C.Assali



S,t[g,- Regras de Selecao e Simetrias em Movimentos TNF
> Vibracionais e Rotacionais

Molécula CH,

15 coordenadas para
descrever os movimen-
tos dos atomos

operagoes A ~
| perag > ===} Uuma coordenada de trés atomos nao

de simetria ;jjfl-' N | muda de posicao

= x(gq) =3

LucyV.C.Assali



S’(b Regras de Sgle;ép e S.imetrias em Movimentos | |ES|]
> Vibracionais e Rotacionais

Molécula CH,

15 coordenadas para
descrever os movimen-
tos dos atomos

operacgoes ‘ . ~ -
| perag > uma coordenada do atomo central nao muda de posicao mas
&) = —

de simetria | inverte de sentido

= x(Sy) = —1

LucyV.C.Assali



S’(b Regras de Sgle;ép e Sjmetrias em Movimentos | |ES|]
> Vibracionais e Rotacionais

Molécula CH,

15 coordenadas para
descrever os movimen-
tos dos atomos

z? +y? 422
I Ao EaT, ©3T,

(222 —x? —y? 2% —y?)

(zy,zz,y2)

LucyV.C.Assali
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Molécula CH,

Regras de Selecao e Simetrias em Movimentos
Vibracionais e Rotacionais

$2+y2+22

(222 —x? —y? 2% —y?)

(zy,zz,y2)

UST;

15 coordenadas para
descrever os movimen-

tos dos atomos

—>

MN=A,aEaT, 3T,

1-\ rot

1y

LucyV.C.Assali



S’(b Regras de Selecao e Simetrias em Movimentos
O~ Vibracionais e Rotacionais

Molécula CH,

AZs
,\/

xs' J’?S

302 684 60‘d

1 -1
2 0
—1 1

8CYy
1 1 1
1
—1
0
0 -1 -1

0 -1 -1

.’152 +y2+Z2
(222 —x? —y? 2% —y?)

(zy,zz,y2)

15 coordenadas para
descrever os movimen-
tos dos atomos

—>

UST;

MN=A,aEaT, 3T,

1-\ rot — Tl

IF transl _ T2|

LucyV.C.Assali



S’(b Regras de Sgle;ép e S.imetrias em Movimentos | |ES|]
> Vibracionais e Rotacionais

Molécula CH,

15 coordenadas para
descrever os movimen-
tos dos atomos

MN=A,aEaT, 3T,
Frot — Tl

$2+y2+22

(222 — 22 —y? 22 —9y?) —
I(Ra:aRyaRz) Irtransl = T2|
(zy, = 2,y2)

Fvib — FO _ Frot _ Ftransl

=TV = A, 0 ED2T,

Nove modos normais de vibracdo: 1 modo unidimensional se transformando de acordo com a representagdo
A4, 1 modo bidimensional com a representagéo E e 2 tridimensionais com a representagéo T,.

LucyV.C.Assalti



2 Regras de Sele¢ao e Simetrias em Movimentos
0> Vibracionais e Rotacionais

Molécula CH,

%) L PR, <)
4
/ 4 / / &
| 4
Modos normais de vibragdo: stretching simétrico bending simétrico

= " = A, Ed2T,

Aq &
¥ W W
stretching anti-simétrico

Ty
X
2

bending anti-simétrico
4 ligacOes = 4 modos stretching T,

LucyV.C.Assali



?’(b Regras de Selecao e Simetrias em Movimentos
0~ Vibracionais e Rotacionais

Molécula N, F, trans: 12 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 6 vibracionais.

VA
A

c, <P

. ) ) Op |=
operacdes de simetria

UST;

LucyV.C.Assalti



?’(b Regras de Selecao e Simetrias em Movimentos
-0 Vibracionais e Rotacionais

Molécula N, F, trans: 12 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 6 vibracionais.
Z

|
c, <P

o

operacoes de simetria

!

02 1 Oh

E

1 1 1 1
1 1 -1
1 1 -1 —1
1 -1 -1 1

UST;

Aplicando as operagcdes de simetria do grupo nas 3 coordenadas de cada atomo da molécula, encontramos a
representacdo redutivel ['® = [0t @ r'transt @ VP que deve ser reduzida nas representacdes irredutiveis do grupo.
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S’(b Regras de Sglegép e Sjmetrias em Movimentos ESP
S Vibracionais e Rotacionais

Molécula N, F, trans: 12 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 6 vibracionais.

12 coordenadas
para descrever os
movimentos dos
atomos

°=44,¢02B,®2A, ®4B,
Ftra/n,sl — Au D 2Bu

LucyV.C.Assalti




S’(b Regras de Sglegép e Sjmetrias em Movimentos ESP
S Vibracionais e Rotacionais

Molécula N, F, trans: 12 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 6 vibracionais.

12 coordenadas
para descrever os
movimentos dos
atomos

°=44,¢02B,®2A, ®4B,
Ftra/n,sl — Au D92 Bu
[ ot = A, ®2B,

LucyV.C.Assalti




S’(b Regras de Sglegép e Sjmetrias em Movimentos ESP
S Vibracionais e Rotacionais

Molécula N, F, trans: 12 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 6 vibracionais.

12 coordenadas
para descrever os
movimentos dos
atomos

°=44,¢02B,®2A, ®4B,
Ftra,nsl — Au D92 Bu
[ ot = A, ®2B,

' —=3A4,0A,928,

LucyV.C.Assalti




S’(b Regras de Sglegép e Sjmetrias em Movimentos ESP
S Vibracionais e Rotacionais

Molécula N, F, trans: 12 graus de liberdade = 3 translacionais, 3 rotacionais e 6 vibracionais.

12 coordenadas
para descrever os
movimentos dos
atomos

°=44,¢02B,®2A, ®4B,
Ftra,nsl — Au D 2Bu
rrot = A, ®2B,

E
1
1
1
1

=T =34, A, ©2B,

12

Seis modos normais de vibragdo: 3 se transformando de acordo com a representag¢do A,, 1 com a representagéo A, e
2 com a representac¢do B,,.
com a representacao by, LucyV.C.Assali
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Caracteres da representacdo redutivel T dos 3N graus de liberdade de uma molécula = podem ser obtidos
considerando o caracter de cada operacao de simetria do grupo nas coordenadas atdbmicas de um Unico atomo e depois
multiplicando o resultado pelo nimero de atomos que permanecem em suas posicoes sob aquela operacao.

> Este procedimento é muito util para moléculas com um nimero muito grande de atomos.
Vamos considerar a contribuicao de um sistema de coordenadas cartesianas (contribuicao por adtomo):

\ Matriz de transformacao para
-ooza (%, Y) rotacgdes de 6 em torno do eixo z:

_ cos@ —senf O
X senf cos6 O

eixo de rotacdao em torno de z 0 0 1

cos(2m/n) -—sen(2m/n) O
x(Cp) =Tr <Sen(2n/n) cos(2m/n) O) =1+ 2cos(2m/n)
0 0 1

cos(2m/n) —sen(2m/n) 0
x(Sp) =Tr (sen(Zn/n) cos(2m/n) 0) = —1+ 2cos(2m/n)
0 0 —1

LucyV.C.Assalti
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Caracteres da representacdo redutivel T dos 3N graus de liberdade de uma molécula = podem ser obtidos
considerando o caracter de cada operacao de simetria do grupo nas coordenadas atdbmicas de um Unico atomo e depois
multiplicando o resultado pelo nimero de atomos que permanecem em suas posicoes sob aquela operacao.

> Este procedimento é muito util para moléculas com um nimero muito grande de atomos.
Vamos considerar a contribuicao de um sistema de coordenadas cartesianas (contribuicao por adtomo):

o contribuicao
‘ = X(E) =3 Op€racad | nor étongo

L ¥ = x()) = -3

Yz

Z AZ
Oxz
— X(O-xz) =1
y Yy ;
X X

x(C,) =1+ 2cos(2m/n)
x(S,) = —1+ 2cos(2m/n)

LucyV.C.Assalti
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