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S:;l:i Teoria de grupos: definicoes \ IS P

Elementos Conjugados e Classes

SejaA € G = B € G é chamado conjugadode Ase3 X € G com B = XAX ™! (B é a transformacéo de
semelhanc¢a de A por X)

Propriedades:

1. Cada elemento é o seu proprio conjugado (reflexiva);
2. Se A é conjugado de B, entdo B é conjugado de A (simétrica);
3. Se A é conjugado de B e de C, entdo B e C sao conjugados entre si (transitiva).

= A=XCX13C=X1AX;B=YCY =Xy 1 lA(xy 1)

Exemplo:

A=A"1.B=RBt.c=ctF=p1t.Dp=F"1

-1 _ _
BAB™" =BD =(C a partir de A chega-se sempre

CAC™*=C(CF =B ,aBouC (sd0 sempre os mesmos 3 ele-

DAD™' = DAF = DC = B | mentos)
FAFF'=FAD=FB=C )~ A, B e C sdo elementos conjugados A E D
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S:;l:i Teoria de grupos: definicoes \ IS P

Elementos Conjugados e Classes

Para um dado A € G, o conjunto de todos os elementos conjugados C = {XAX~': X € G} é chamado classe:

* F é sua propria classe
Grupos abelianos: cada elemento é sua propria classe: XAX 1 = AXX 1 =A VA, X €G

* Cada B € G pertence a uma uUnica classe = decompor G em classes

= {E} é uma classe de ordem 1 /

= {A,B,C} é uma classe de ordem 3

\
\

Exemplo:

= {D,F} é uma classe de ordem 2

Se a ordem h do grupo é um ndmero primo:

O > MmO | W™

* nao existem subgrupos proprios
* deve ser um grupo ciclico

= As ordens de todas as classes de qualquer grupo sao fatores inteiros da ordem do grupo, que pode ser fatorado em

classes:
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Teoria de grupos: definicoes \ IS P

Subgrupos e Cosets (conjuntos complementares)

Seja § € G um subgrupode G | S = {E,Sl,SZ, ...,Sg_l}, XEGeX &S = os conjuntos XS={XS:S € S}e
SX = {SX : S € S} sdo chamados coset ¢ esquerda de S e coset a direita de S, respectivamente, e ndo contém
nenhum elemento comum com S.

Se § contém g elementos, entdao cada coset também contém g elementos.

Em geral, cosets nao sao grupos pois se X & S, o coset XS nao tem o elemento identidade: suponha 3 S € S com
XS=E € XS =>S=X1e S=>X=S5"1¢€ S, contrariando a hipdtese.

Se X' € XS, entdo X'S = XS = cada X' € XS pode ser utilizado para definir o coset XS.
Dois cosets a esquerda (a direita) de um subgrupo S sao iguais ou distintos.
Podemos decompor o grupo Gemcosetes: G=S UXS UYS U--- XY €8S

h
Sejahaordemde G egaordemdeScG = — €N
g

> A ordem de um grupo finito € um multiplo inteiro das ordens de seus subgrupos.

> Se h primo = {E}, G sdo os unicos subgrupos (imprdprios)

N AT
G € ciclico LucyV.C.Assalti



Teoria de grupos: simetria e grupos de simetria \ IS P

Classificacdo de sistemas moleculares ou centros de defeitos (impurezas) em materiais
Operacdo de simetria = mover simultaneamente os pontos (atomos) do espaco de modo que a configuracdao geométrica

final seja indistinguivel da original (antes da aplicacdo da operacao de simetria), ou seja, é uma
acdao que mantém a molécula inalterada: rotacoes, reflexdes, inversoes, ....

Elemento de simetria = ente abstrato geométrico com relacdo ao qual se efetua uma ou mais operacdes de simetria, ou
seja, que permite definir uma operacao: ponto, reta ou plano

Moléculas = Consideramos os atomos como “pontos”, “ligados rigidamente” entre si, etiquetaveis
e indistinguiveis (H; = H, = --- = Hy ; C; = C,) ou distinguives (H # C)

Exemplos:

>

LucyV.C.Assalti



S Teoria de grupos: simetria e grupos de simetria | |S P

: Classificacdo de sistemas moleculares ou centros de defeitos (impurezas) em materiais

Exemplos:

O

/.\

: :
A >
<

--‘\------»

rotacdo ao redor de um eixo (reta)

LucyV.C.Assalti



S Teoria de grupos: simetria e grupos de simetria | |S P

: Classificacdo de sistemas moleculares ou centros de defeitos (impurezas) em materiais

Exemplos:

reflexéio em um plano
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Sz-‘l:i Teoria de grupos: simetria e grupos de simetria
’( I~ Classificacdo de sistemas moleculares ou centros de defeitos (impurezas) em materiais

Exemplos:

O

/.\

O

ndo tem cen-
/\tro de inversdo

inversdo através de um centro (ponto) LucyV.C.Assali
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Teoria de grupos: simetria e grupos de simetria

Sistemas moleculares (finitos): elementos de simetria e operacoes

Elemento
Plano de Simetria

Centro de Simetria
(centro de inversao)

Eixo proprio

Eixo improprio

Operacdo
Reflexao no plano

Inversao através de
um centro (origem)

Rotacdo ao redor do eixo

Roto-reflexdao (rotacao seguida de reflexao)

UST;

Resultado
plano (x,y) = objetoem z - —z

objetoem (x,y,2z) = (—x,—y,—2)

Eixo é: (2m)/n em torno de é

Eixo é: (2m)/n em torno de é +

reflexao no plano L ao eixo de rotacao
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Sistemas moleculares (finitos): elementos de simetria e operacoes

Exemplos:

Agua Reflexdo no plano xz = H; < H,
Reflexao no plano yz = nenhum atomo sai do lugar 4
N3o centro-simétrica elementos
Rotagdo prépria (2m7)/2 emtornode z = H; < H, de simetria
Rotagdo proépria (4m)/2 em torno de z = nada (identidade)
Sem eixo improprio

Etileno (eteno)

Reflexdo no planoxy = H; & H,; H; & H,

Reflexdo no planoxz = C; « C,; H; & H;; H, & H, 8

Reflexdo no plano yz = nenhum &tomo sai do lugar elementos

Centro-simétrica — C; & C,; Hy & H,; H; & H de simetria
1 2 4 H3 2

Rotagdo prépria (2r)/2emtornodez = C; & C,; H; & H;; H, & H,

Rotagdo propria (2m)/2 emtornodey = H; < H,; H; & H,

Rotagdo prépria (2r)/2emtornodex = C; & C,; H, & H;; H; & H,

Rotagdo prépria (4m)/2 em torno de x ou y ou z = nada (identidade)

Sem eixo improprio

VVYVYVVYVYVVVY
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g.-;l:i Teoria de grupos: simetria e grupos de simetria | |S P
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Sistemas moleculares (finitos): elementos de simetria e operacoes

Metano

Os atomos de H se arranjam nos vértices de um tetraedro regular, com o dtomo
de C no centro do tetraedro.

Nao tem centro de inversao (origem do sistema de coordenadas no atomo de C).
Existem varios eixos de rotacdes, proprias e improprias, e planos de reflexao.

3 rotagcdoes
proprias de
180°

e

A

S(;,O'

T BN .

» Rotagdo propriade (2m)/2 emtornode x = H; < H;; H, <> H,
> Rotagdo propriade (2m)/2 emtornodey = H; < H,; H; <> H,
» Rotagao propriade (2m)/2 emtornodez = H; <> H,; H, <> H;
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g.-;l:i Teoria de grupos: simetria e grupos de simetria | |S P
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Sistemas moleculares (finitos): elementos de simetria e operacoes

Metano Nao tem centro de inversao (origem do sistema de coordenadas no atomo de C).

6 reflexdes / A

(espelhos) © \
A N

J-;v A= A

> Reflexdo no plano (1) = H, < H, > Reflexdo no plano (2) = H; < Hj
» Reflexao no plano @ — H; <« H,4 » Reflexdao no plano @ = H; <& H,
» Reflexao no plano @ = H, <« Hj; » Reflexdao no plano @ — H; < H,4
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S:;lji Teoria de grupos: simetria e grupos de simetria \ IS P
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Sistemas moleculares (finitos): elementos de simetria e operacoes

Metano  » Rotagdes préprias de (2m)/3 e [2(2m)]/3, em torno dos eixos definidos pelas 4 diagonais do cubo (ou de
(2m)/3 nos dois sentidos dos 4 eixos = 8 eixos).

e 8 rotacées diagonal @B % diagonal @
proprias de , ~
‘ 8 rotacoes

\ 120° .
N | : , préprias de
¥ " diagonal® * 1ZOD diagonal @

* Diagonal @ >eixo (111): H, - H,; H, —» H3; H; - H,
> eixo ('1'1'1): H2 - H3, H3 - H4_, H4_ - Hz

* Diagonal @ >eixo (-1-11): H; -» H;3; H; - H,; H, —» Hy
> eixo (11‘1) H1 - Hz, HZ - H3, H3 - Hl

* Diagonal @ >eixo (1-1-1): H; - H4; H, —» H,; H, - Hy
> eixo (‘111) Hl - Hz, H2 - H4, H4 - H1

* Diagonal @ >eixo (-11-1): H; —» Hs; H3; - Hy; Hy = Hy
> eixo (1'11) Hl - H4, H4_ - H3, H3 - Hl
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Sistemas moleculares (finitos): elementos de simetria e operacoes

Metano

Rotacgdes improprias:

Exemplo: rotagdo de (2m)/4 em torno de x

o G @
o _—)
’({}n /2
°Q

£

®

1@
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Sz-‘l:i Teoria de grupos: simetria e grupos de simetria | |S P
,0 | Sistemas moleculares (finitos): elementos de simetria e operacoes

Metano > Rotacbes improprias de +(2m)/4, oude (2m)/4e[2(2m)]/4, em torno dos eixos

cartesianos x,y e z (ou de (2m)/4 nos dois sentidos dos 3 eixos cartesianos = 6 eixos),
seguidas de reflexao nos planos L aos eixos de rotacao.

6 rotacgées
improprias
de 90°

-

° Direg:ﬁo X > eixo (100) +(yZ) Hl_) H4_, H2 - Hll H3 - Hz, H4 — H3
> eixo ('100) +(yZ) H1—> H2, H2 - H3, H3 - H4_, H4 — H1

° Direg:ﬁo y > eixo (010) +(xZ): Hl — H3, H2 - H4_, H3 - Hz, H4_ - Hl
> eixo (0'10) +(xZ): Hl — H4, Hz - H3, H3 - Hli H4 - HZ

e Diregdoz >eixo (001) +(xy): H;— H,; H, - H,; H; - Hy; Hy, — Hj
> eixo (00'1) +(xy) Hl_) H3, H2 - Hll H3 - H4_, H4 - HZ
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Sistemas moleculares (finitos): elementos de simetria e operacoes

3 rotagbes 6 reflexdes 8 rotagoes 6 rotacoes
proprias de (espelhos) + proprias de + improprias +
180° 120° de 90°

identidade

- 7

24
elementos
de simetria
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