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S’(b Representacao matricial das operagoes de simetria | |SS|'_]
-0 de um grupo de ponto

v Cada operacdo de simetria de um grupo de ponto pode ser expressa como uma transformacdo matricial do tipo

v" As matrizes devem se comportar da mesma forma que os elementos do grupo e T(4)T'(B) = I'(4B)
v' A representacdo deve estar em correspondéncia com a tabela de multiplicacdo do grupo

v" A forma dessas matrizes depende da base escolhida

v' Muitas representacdes sdo, em geral, possiveis e a ordem das matrizes pode variar

. 7 7 Z
Exemplo = sistema: molécula de agua T y
v
4
4

base: vetores cartesianos

, 1 0 0
ATl el el
H H 0 0 1

sistema de
coordenadas
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>‘[; Representacao matricial das operagoes de simetria | ISS |:]
de um grupo de ponto

Uma representagao possivel do grupo C,y, associada a base (x, y, z), é formada pelas matrizes:

1 0 0 -1 0 0 1 0 0 -1 0 0
r(E)=[o 1 0] r(cz)=[ 0 -1 o] r(av)=[o —1 0] r(a¢)=[ 0 1 o]
0

0 0 1 0O 0 1 0O 0 1 0 1

Exemplo de verificacao de representacdes matriciais:

-1 0 O]t 0 O
r(cz)r(av)=[0 ~1 0”0 ~1 ]

0O 1110 0 1

[ ] 1 0 O
[F(Cz)F(G\';)]F(Uv)={[ ‘ [0 1 0]=F(E)

0 0 1

|

= I'(E)

] ] 1 0 O

[F(CT (o) (ay) = 4| O 010
] | ] 0 0 1
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S’(b Representacao matricial das operagoes de simetria \ ISS |:|
-0 de um grupo de ponto

As matrizes I obtidas que representam as operag¢des de simetria do grupo de ponto C,, , associadas a
base (x,y, z), ja se encontram na forma de blocos, na forma de matrizes 1 X 1:

1] 0 O [—1] 0 1] 0 0 [-1] ©
reE) =0 [1] 0] r(c2)=l 0 0] r(av):lo [-1] 0 r(av')=l 0
] ]

0 0 [1 0 [1 0 0 [1] 0 0

—> podemos concluir que a representagdo matricial I' de dimensdo 3 das operagdes E, C,, o, g, é
redutivel e as 3 representacdes formadas pelas matrizes 1 X 1:

!/ . ~ . 4. .
E Oy Como este grupo possui 4 classes, entao deve existir mais uma
representacao, além destas 3, que iremos obter mais adiante.

o nao podem mais ser reduzidas através de trans-
1] formacdes do tipo I''(4) = S™II'(4)S, ou seja,
. sao irredutiveis

1], [, [1], [1]

" Qualquer representacao I' redutivel de um grupo é composta por duas ou mais representacoes irredutiveis.
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S.(lé Teoremas fundamentais \ IS P

v' Matriz Hermitiana: Hf = H = H;i = Hy;

v’ Matriz Unitaria: UT = U™ = U]’-"i = (U_l)ij — Toda representacao de um grupo finito usa matrizes unitarias:
r'(4) =r"'(4)

Qualquer matriz A que comuta com todas as matrizes de uma representacao irredutivel de um grupo finito é uma
matriz escalar = A = AL

Primeiro Lema de Schur: Suponha uma matriz M que comuta com todas as matrizes I''(4) de uma representacdo
irredutivel do grupo G tal que T}'(A) M =MT(4) VAEG, entioM = cl,com ¢ € C.
Corolarios:

i. Seolema se sustentacom M % cI, com c € C, entdoT''(4) é uma RR.
ii. Todas as Rl de grupos abelianos sdao unidimensionais.

Segundo Lema de Schur: Suponha que temos duas Rl do grupo G: I'*(4) de dimens3o n, e I'*(4) de dimenso n,
para cada elemento A do grupo G, e uma matrizM n; X n, talque T'(A)M =MT?(4) VA€ G,entdo

i. SeT'(4) eI'?(A) ndo sdo equivalentes entdo M = 0
ii. SeM # 0entdoTI''(4) eI'?(4) sdo equivalentes

LucyV.C.Assalti
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O Grande Teorema da Ortogonalidade: Considere todas as Rl, nao equivalentes e unitarias do grupo G, de ordem h,
com elementos {E, A4,...,R,...,S,...}.Se T%e '’ s3o duas dessas representagdes, de dimensdes d, e dﬁ, entao,

devemos ter que

} ‘ ca(py B h
R

a

cuja soma em R é efetuada sobre todos os elementos do grupo.

I'*(R) = matriz que representa a operacdo R da a-ésima representacdo

I‘i;”(R) = elemento da i-ésima linha e j-ésima coluna da matriz F'*(R)

LucyV.C.Assalti



Teoremas fundamentais \ IS P

Caracteres de uma representagdo

Dado um grupo G, de ordem h, os nimeros

Y(R) = z r¢(R) = tr F(R),

que expressam os valores dos tracos das matrizes da representacdo I'%, sdo chamados caracteres da representacdo.

Consequéncias:

i. representacOes equivalentes tém os mesmos caracteres, uma vez que o traco de duas matrizes
equivalentes por transformacao unitaria sao iguais;
o caracter de todos os elementos pertencentes a mesma classe s3o iguais, pois T'(4) = S7II(4)S =
trI''(A) = trI'(4);
a designacdo de caracter da classe C, é x%(C,);
o caracter do elemento identidade E, de uma dada representacao do grupo, € igual a dimensionalidade
dessa representacao.

2C; 3G,

Exemplo de uma tabela ou 1 1
tdbua de caracteres = 1 —1

-1 0

LucyV.C.Assalti



S:‘l’) Teoremas fundamentais TNF
>
Caracteres de uma representagdo

Dado um grupo G, de ordem h, os nimeros

Y(R) = z r¢(R) = tr F(R),

que expressam os valores dos tracos das matrizes da representacdo I'%, sdo chamados caracteres da representacdo.

Consequéncias:

i. representacOes equivalentes tém os mesmos caracteres, uma vez que o traco de duas matrizes
equivalentes por transformacao unitaria sao iguais;
o caracter de todos os elementos pertencentes a mesma classe s3o iguais, pois T'(4) = S7II(4)S =
trI''(A) = trI'(4);
a designacdo de caracter da classe C, é x%(C,);
o caracter do elemento identidade E, de uma dada representacao do grupo, € igual a dimensionalidade
dessa representacao.

Ds| E 2¢, 3¢,
ryi1 1 1
re 1 -1
r’l2 -1 o0

—— representacodes irredutiveis LucyV.C.Assalti




S:‘l’) Teoremas fundamentais TNF
>
Caracteres de uma representagdo

Dado um grupo G, de ordem h, os nimeros

Y(R) = z r¢(R) = tr F(R),

que expressam os valores dos tracos das matrizes da representacdo I'%, sdo chamados caracteres da representacdo.

Consequéncias:

i. representacOes equivalentes tém os mesmos caracteres, uma vez que o traco de duas matrizes
equivalentes por transformacao unitaria sao iguais;
o caracter de todos os elementos pertencentes a mesma classe s3o iguais, pois T'(4) = S7II(4)S =
trI''(A) = trI'(4);
a designacdo de caracter da classe C, é x%(C,);
o caracter do elemento identidade E, de uma dada representacao do grupo, € igual a dimensionalidade
dessa representacao.

| E ZCE 362 » classes e # de elementos

1 1 1
1 1 -1
2 -1 0
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Teoremas fundamentais \ IS P

Caracteres de uma representagdo

Dado um grupo G, de ordem h, os nimeros

Y(R) = z r¢(R) = tr F(R),

i

que expressam os valores dos tracos das matrizes da representacdo I'%, sdo chamados caracteres da representacdo.

Consequéncias:

representacdes equivalentes tém o0s mesmos caracteres, uma vez que o traco de duas matrizes
equivalentes por transformacao unitaria sao iguais;

o caracter de todos os elementos pertencentes a mesma classe s3o iguais, pois T'(4) = S7II(4)S =
trI''(A) = trI'(4);

a designacdo de caracter da classe C, é x%(C,);

o caracter do elemento identidade E, de uma dada representacao do grupo, € igual a dimensionalidade
dessa representacao.

2C; 3C,
1 [1Lf—x(C)
1 -1
~1 0

- x°(E)
LucyV.C.Assalti



). . -
gs(lé Teoremas fundamentais \ IS P

Caracteres de uma representagdo

Dado um grupo G, de ordem h, os nimeros

Y(R) = z r¢(R) = tr F(R),

que expressam os valores dos tracos das matrizes da representacdo I'%, sdo chamados caracteres da representacdo.

Consequéncias:

i. representacOes equivalentes tém os mesmos caracteres, uma vez que o traco de duas matrizes
equivalentes por transformacao unitaria sao iguais;
o caracter de todos os elementos pertencentes a mesma classe s3o iguais, pois T'(4) = S7II(4)S =
trI''(A) = trI'(4);
a designacdo de caracter da classe C, é x%(C,);
o caracter do elemento identidade E, de uma dada representacao do grupo, € igual a dimensionalidade
dessa representacao. ‘

2C; 3G,

1 1 = unidimensional

1 -1 = unidimensional

_1 0o = bidimensional

LucyV.C.Assalti



Teoremas fundamentais \ IS P

Caracteres de uma representagdo

Dado um grupo G, de ordem h, os nimeros

X“(R) = ) TE(R) = tr T9(R),

que expressam os valores dos tracos das matrizes da representacdo I'%, sdo chamados caracteres da representacdo.

Consequéncias:

i. representacOes equivalentes tém os mesmos caracteres, uma vez que o traco de duas matrizes
equivalentes por transformacao unitaria sao iguais;
o caracter de todos os elementos pertencentes a mesma classe s3o iguais, pois T'(4) = S7II(4)S =
trI''(A) = trI'(4);
a designacdo de caracter da classe C, é x%(C,);
o caracter do elemento identidade E, de uma dada representacao do grupo, € igual a dimensionalidade
dessa representacao.

E 3C, 2C;

L Todos os grupos apresentam uma Rl totalmente simétrica,
A = Tl 1 1 unidimensional, com caracteres unitdrios para todas as
A, = T?l1 -1 1 operagdes do grupo = essa RI é, em geral, rotulada por A4

E = 132 0 -1

LucyV.C.Assalti
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Relacdo de Ortogonalidade dos Caracteres: Os caracteres y*(R) e )(B(R) associados a duas Rl T% e T'f de um
grupo G, de ordem h, satisfazem a relacao de ortogonalidade

D AR A (R = h 8.
R
Note que a soma é sobre todas as operacdes do grupo.

= Se esse grupo tem p classes, C, = E, Cy, ::- C,, com respectivamente 1, N, ---, N, elementos, podemos colecionar
os elementos do grupo de acordo com as classes, em que os y*(R) sdo iguais, e a equacdo acima toma a forma

S (€ 2 (€N, = hig
U
onde a soma € sobre as p classes.

Teorema:
= O numero de representacoes irredutiveis de um grupo G, de ordem h, é igual ao numero de classes p do grupo.

LucyV.C.Assalti



S:;l:i Teoremas fundamentais HSP
_ !x.

- Segunda Relagéo de Ortogonalidade dos Caracteres: Seja um grupo G, de ordem h, com p classes. Se N,, for o nimero
de elementos da classe Cw entao

h
ZX* a(eu) x“(C) = N 5,LLV'
. u

Teorema da dimensionalidade: Seja um grupo G, de ordem h, com p classes. Se d, for a dimensao da representagao

zd§=h.
a

I'*, entdo

Espaco dos elementos do grupo = pode ser interpretado como um espaco vetorial h-dimensional, cujos vetores sao
os elementos das matrizes das representacdes. Cada um desses vetores indexados pelas operacoes
{E,A,...,R,...,S,...} e possui h componentes.

Grande Teorema da Ortogonalidade = mostra que todos esses vetores sdo mutuamente ortogonais no espaco
vetorial h-dimensional.

Uma vez que a dimensdo da representacdo I'* é d,, as matrizes desta representa¢do possuem d2 elementos (que
sao os vetores desse espaco). Entao, de acordo com o Teorema da Dimensionalidade, os vetores de todas as
representacdes do grupo totalizam Y, d2, que deve ser igual a h.

LucyV.C.Assalti



S:;l:i Aplicacao dos conceitos

Exemplo = voltando a tabela mostrada anteriormente:
E 2C; 3C,

1 1 1
1 1 -1
E|2 -1 O

tabela de caracteres —

Grupo de ordem 6 (triangulo equilatero) = Grupo D; que possui 6 elementos de simetria e 3 classes (E, 2C3, 3C,)
= 3 representacoes irredutiveis, duas unidimensionais (44 e 4;) e uma bidimensional (E)

E 2C; 3C, Relagéo de Ortogonalidade dos Caracteres

1 1 1

11 —172;(*“(12);(’3(12) = h 8ap
R

2 —1 0
= z)(*a(eu) X7 (€N, = héap =1(1)(2) + 2(1)(—1) +3(=1)(0) =0
u

RI sdo ortogonais entre si. A soma do produto dos caracteres, multiplicados juntos para cada
classe, para qualquer par de Rl é nula = ortogonalidade entre linhas da tabela de caracteres

LucyV.C.Assalti



S:;l:i Aplicacao dos conceitos

Exemplo = voltando a tabela mostrada anteriormente:
E 2C; 3C,

1 1 1
1 1 -1
E|2 -1 O

tabela de caracteres —

Grupo de ordem 6 (triangulo equilatero) = Grupo D; que possui 6 elementos de simetria e 3 classes (E, 2C3, 3C,)
= 3 representacoes irredutiveis, duas unidimensionais (44 e 4;) e uma bidimensional (E)

Segunda Relacdo de Ortogonalidade dos Caracteres

h
ZXW(C#) X“(C) =38y = MM+ W=D + (2)(0) = 0
a u

Para todas as Rl do grupo, a soma do produto dos caracteres, para qualquer par
de classes, é nula = ortogonalidade entre colunas da tabela de caracteres

LucyV.C.Assalti



S:;l:i Aplicacao dos conceitos

Exemplo = voltando a tabela mostrada anteriormente:
E 2C; 3C,

1 1 1
1 1 -1
E|2 -1 O

tabela de caracteres —

Grupo de ordem 6 (triangulo equilatero) = Grupo D; que possui 6 elementos de simetria e 3 classes (E, 2C3, 3C,)
= 3 representacoes irredutiveis, duas unidimensionais (44 e 4;) e uma bidimensional (E)

E 2C; 3C, Segunda Relagéo de Ortogonalidade dos Caracteres
1) 1| 1

h
1] 1]- Z X (C) X (€)= 10 = (DD + DD +@)(~1) =0
: _M“ K

Para todas as Rl do grupo, a soma do produto dos caracteres, para qualquer par
de classes, é nula = ortogonalidade entre colunas da tabela de caracteres

LucyV.C.Assalti



}‘l} Aplicacio dos conceitos

Exemplo = voltando a tabela mostrada anteriormente:
E 2C; 3C,

1 1 1
1 1 -1
E|2 -1 O

tabela de caracteres —

Grupo de ordem 6 (triangulo equilatero) = Grupo D; que possui 6 elementos de simetria e 3 classes (E, 2C3, 3C,)
= 3 representacoes irredutiveis, duas unidimensionais (44 e 4;) e uma bidimensional (E)

E 2C; 3C, Segunda Relagéo de Ortogonalidade dos Caracteres

1] 1 1 Zx*“(é’u)x“(c’v)= :>2[X O} N, = h = 1[(1)2 + (12 + (2] =
1 -1 @

—1 0 Teorema da dimensionalidade ordem do grupo
\ — Ed(i:h = (1) +(1)*+()* =6
a

Para todas as Rl do grupo, a soma do quadrado dos caracteres de uma classe,
multiplicados pelo numero de elementos da classe, é igual a ordem do grupo

LucyV.C.Assalti



}‘l} Aplicacio dos conceitos

Exemplo = voltando a tabela mostrada anteriormente:
E 2C; 3C,

1 1 1
1 1 -1
E|2 -1 O

tabela de caracteres —

Grupo de ordem 6 (triangulo equilatero) = Grupo D; que possui 6 elementos de simetria e 3 classes (E, 2C3, 3C,)
= 3 representacoes irredutiveis, duas unidimensionais (44 e 4;) e uma bidimensional (E)

E 2C; 3C, Segunda Relagéo de Ortogonalidade dos Caracteres

1 1] 1 zx*“(cﬂ);(“(cv)= :Z[X O IV, = k= 3[(1)? + (—1)2 + (0)2] =
1 1]-1|

2 _1 0 Teorema da dimensionalidade ordem do grupo
\ z d:2=h = 3[(1)?+ (-1)?+(0)?] =6
a

Para todas as Rl do grupo, a soma do quadrado dos caracteres de uma classe,
multiplicados pelo numero de elementos da classe, é igual a ordem do grupo

LucyV.C.Assalti



S:;l:i Aplicacao dos conceitos

Molécula de agua i
%

1 0 0
O—x X = [O y = 1] zZ = [O‘
7\ 0 0 1
H H

0 -1 0 0 1 0 0 -1 0 0
1 0 rcc,)= o -1 ol re)=[o -1 o] rwH)=|l0 1 o
1 0 0 1 0o 0 1 0 0 1

Grupo C,, que possui 4 elementos de simetria e - 4 classes =
4 representagoes irredutiveis unidimensionais = grupo de ordem 4

14
C, o, oy

E

1 1 1 1 Utilizar as relagoes de ortogona-
a b ¢ d|=== lidade para obter a quarta re-
presentagdo irredutivel

—> grupo possui 4 classes = 1 -1

existe mais uma representa- 1 1
¢do do grupo, além destas 3. |

LucyV.C.Assalti




S:;l:i Aplicacao dos conceitos | | SS P

Molécula de agua

Grupo C,, que possui 4 elementos de simetria e .. 4 classes = 4 representagoes irredutiveis unidimensionais

= grupo de ordem 4
1. a =1 = carater de E é a dimensionalidade da representacao ;

2. ortogonalidade entre linhas:

/
CZ O-V O-V

E
1 1 1 1
a

>a+b+c+d=0 (D M+d) = c=-a =c=-1
b ¢ d
ga—b+c—d=0 (1D == (D+ll) =d=-a =d=-1

1 ~1
a-b—c+d=0 (I ﬂ D+ =b=a =b=1

1 1

I/

LucyV.C.Assalti




S:;l:i Aplicacao dos conceitos | | SS P

Molécula de agua

Grupo C,, que possui 4 elementos de simetria e .. 4 classes = 4 representagoes irredutiveis unidimensionais
= grupo de ordem 4

Verificacao: ortogonalidade entre colunas:
(O dn dmn avy
L R (De():14+1—-1—1=0 = ortogonais ¥

E G o oy (De(l):1-1+4+1-1=0 = ortogonais v
1 1 1 1
1 1-1 -1
1 -1 1 -1
1 -1 -1 1

(De(V):1+1—-1—-1=0 = ortogonais v
(IDe(l):1-1—-1+4+1=0 = ortogonais v

(IDe(IV):1—1+1—1=0 = ortogonais v’
(Il e(V):1+1—-1—-1=0 = ortogonais v

LucyV.C.Assalti



S:;lji Decomposicao de uma Representacao Redutivel HSP

I'(4) representacdo redutivel
Ti(4) 0
STIr')S=T@W=| : " | |=nT'A)® @ ®n,TP(4)

sl N

representacoes irredutiveis

Transformacdes de semelhanca ndo alteram os tracos = os caracteres das matrizes de I'(4) sdo combinacdes lineares
dos caracteres das matrizes das representacdes irredutiveis do grupo:

AR = e x%(R)

a

Muito importante saber a natureza e o numero de representagdes irredutiveis n, que compdem I':

p
1 1 \
na =7 Y R (R) o Ma =7 ) N (I
R pu=1

h ¢éaordem do grupo, p € o numero de classes e N, € o numero de elementos na p-ésima classe

LucyV.C.Assalti



Aplicacao dos conceitos \ | S P

Molécula de agua

—1 0 O 1 0 O -1 0 O

I(C,) = l 0 —1 o] I(s,) = [0 1 0] I(o]) = [ 0 1 o]
0 0 1 0 0 1 0O 0 1

x(C) = -1 x(oy) =1 x(o) =1 “

Como a representacido I' se decompde em A4, A, Bie By ?

s ma, = 7 GO + DD + DO + WD) =1

Ny, = %{1[(3)(1) +EDM+MOED+HMEDE=0

1
ng, =7 1GM +(=DED+ W@ + (D=1

1
ng, =7 LG + DED+MED + MM =1

LucyV.C.Assalti



Aplicacao dos conceitos \ | S P

Molécula de agua

—1 0 O 1 0 O -1 0 O

I(C,) = l 0 —1 o] I(s,) = [0 1 0] I(o]) = [ 0 1 o]
0 0 1 0 0 1 0O 0 1

x(C) = -1 x(oy) =1 x(o) =1 H

Como a representacido I' se decompde em A4, A, Bie By ?

nAl = 1, nAZ = 0,n31 = 1, nBZ =1
A representagao I' contém A4 uma vez, By umavez e B, uma vez:

F=A1+Bl+Bz

Diz-se que (x, y, z), a base para encontrar a representacao I, se transforma
segundo 44, B e B,.

LucyV.C.Assalti



Aplicacao dos conceitos \ | S P

Molécula de agua

—1 0 O 1 0 O -1 0 O

I(C,) = l 0 —1 o] I(s,) = [0 1 0] I(o]) = [ 0 1 o]
0 0 1 0 0 1 0O 0 1

x(C) = -1 x(oy) =1 x(o) =1 H

Como a representacido I' se decompde em A4, A, Bie By ?

nAl = 1, nAZ = 0,n31 = 1, nBZ =1
A representagao I' contém A4 uma vez, By umavez e B, uma vez:
I' = A1 + Bl + Bz

Diz-se que (x, y, z), a base para encontrar a representacao I, se transforma
segundo 44, B e B,.

Note que somando os caracteres correspondentes a A{, B1 € B, obtém-se
3, -1, 1 e 1.

LucyV.C.Assalti



?’(b Aplicacdo dos conceitos [l SR
“{ N ['se transtorma segundo

Exemplo = grupo de matrizes quadradas 2 X 2 que possui a mesma tabela de multiplicacdo - ['e uma representogdio

do tridngulo equilatero imedutivel  bicimensiona
dogrupo.

203 3C
] = x(B) =2 Lo
1 1

1 —1
-1 0
] = x(B) =0 -1

p
1
Ng = Ez Nu X*a(CM)XF(CM)
u=1

_(ﬂ = y(4)=0

(—1/2 /3/2
V3/2  1/2

[ —1/2  —/3/2
—/3/2 1/2

—1/2 3/2 _
W il = nay = 2 1D@) + 2D + 3D} =0 |

(—1/2 —V3/2
V3/2 —1/2

\ I se transforma segundo E
~ I' € uma representacdo
irredutivel bidimensional
do grupo.

] = 2(0=0 |n, = %{1(1)(2) +2(1)(=1) + 3(1)(0)} = 0

] = x(F)=-1 1

ng = 5{1(2)(2) +2(-1D(=1) + 3(0)(0)} = 1

LucyV.C.Assalti



S:;l:i Aplicacao dos conceitos

Exemplo = grupo de matrizes quadradas 2 X 2 que possui a mesma tabela de multiplicacao
do triangulo equilatero

203 3C
q = x(E) =2 S
1 1

p
1
Ng = Ez Nu X*a(CM)Xr(CM)
pu=1

2 = x(A) =0 1 -1
~1 0

] = x(B)=0 -1

—1/2 +/3/2
V3/2  1/2

[ —1/2 —/3/2
—/3/2 1/2

—1/2  /3/2

3/2 —1/2
V3/ / As matrizes 2 X 2 que re-
(—1/2 —/3/2 B presentam a Rl E n3o
V3/2 _1/2] = x(F)=-1 1 podem ser reduzidas por

ng = 6{1(2)(2) +2(-1(-1) +3(0)(0)} = 1} uma transformacdo de se-

\ I se transforma segundo E
~ I' € uma representacdo
irredutivel bidimensional
do grupo.

] = 2(0=0 |n, = %{1(1)(2) +2(1)(=1) + 3(1)(0)} = 0

= = — 1
| = o= na, = 21D +2() (1) +3(-DO} =0 |

melhanca.
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S:;lji Decomposicao de uma Representacao Redutivel HSP

Molécula de aménia NHj: grupo de simetria C3, = {E, C3, C%, 0y, 0+, 04}

Csi

» descrever o sistema utilizando
o conjunto das coordenadas
(base): {ry, 13,13, a1, @, a3}

» determinar as Rl que com-
poem a representacao I' na
base das seis coordenadas

» operacao E: deixa as 6 coordenadas inalterados . é a matriz identidade:

x"(E) =6

LucyV.C.Assalti



S:;lji Decomposicao de uma Representacao Redutivel HSP

Molécula de aménia NHj: grupo de simetria C3, = {E, C3, C%, 0y, 0+, 04}

C3i 4

» descrever o sistema utilizando
o conjunto das coordenadas
(base): {ry, 13,13, a1, @, a3}

» determinar as Rl que com-
poem a representacao I' na
base das seis coordenadas

» Operagdes C5: alteram todas as 6 coordenadas:

)(F(C3) =0

LucyV.C.Assalti



S:;lji Decomposicao de uma Representacao Redutivel HSP

Molécula de aménia NHj: grupo de simetria C3, = {E, C3, C%, 0y, 0+, 04}

» descrever o sistema utilizando
o conjunto das coordenadas
(base): {ry, 13,13, a1, @, a3}

» determinar as Rl que com-
poem a representacao I' na
base das seis coordenadas

» Operagdes o,: matém inalteradas duas das coordenadas
XF(O-V) =2

LucyV.C.Assalti



}‘l} Decomposicao de uma Representacao Redutivel

‘Molécula de aménia NHj;: grupo de simetria C3, = {E, 2Cj3, C32, 30y}

nAl

Ny,

—F

p
1
Mo =7 Ny X (€2 (€)
u=1

[6(1x 1D +0(1x2)+2(1%x3)]=2 )

[6(1x1)+0(1x2)+2(-1x3)]=0

»T = 24, + 2E

c"‘l'_‘o*\lr—x O\Ir—\

[6(2%x 1) +0(-1%x2) +2(0%x3)] =2 |

UST;
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g.-;l:i Decomposicao de uma Representacao Redutivel ||SP

‘Molécula de aménia NH;: grupo de simetria C3, = {E, 2C3, C%, 30, }

nAl :2, TlAZZO,' nE:2

Matriz I da representac¢do bloco-diagonalizada === T'(4) =

LucyV.C.Assalti



