Cap 2. Simetria

Elementos de Simetria

Grupo Pontual




1. Eixos de Rotacao




Molécula com eixo de rotagao C,




Operacao de rotagao propria










3. Centro de inversao

[X,y,Z] l% [-X,-y,-Z]







4. Rotacao reflexao (rotacaoimpropria)
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Classificacao das Simetrias de Grupos Pontuais

1. Grupos especiais: a) moléculas lineares: C_, D,
b) eixos multiplos de ordem elevada: O,, T,, T, T, |, I,

2. Nao possui eixos de rotagao propria ou impropria: C,, C, C,

\

3. Sémente eixo de rotagao improépria (n par): S, n=2, 4, 6

eixo C,

n&o possui nC, L C_ possui nC, L C_
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Molécula linear




1a. Moléculas lineares: /
H-C=C-H @ C C I@ A
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Determinar a simetria de grupo pontual das moleculas abaixo
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Determinar a simetria de grupo pontual das moleculas abaixo
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Determinar a simetria de grupo pontual das moleculas abaixo




Simetria de grupo pontual C,







Representagdao matricial das Operagoes de Simetria
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Considerando a coordenada ao lado,
vamos efetuar as operagoes:

E(x,y,z) = (X,y,2)
Gth(X,y,Z) — (X,y,-Z)
i(x,y,2) = (-X,-y,-Z)
C2Z(X,y,Z) — (-X,-y,Z)

<
|
N <



x>~ N
© <~ S o —
SO~ o — o @M OIOE
(@\|
S 7o ) —_ o o e o
— O O .
1 — __
O I
G S SES R~
S °ST T~ o—o 5
% — o o —_ o o
0
=
X > N 5 e co+
a, o =
| ! — o o —_ o o
S
x>~ N ~w
On
S
coT % 2
OlOGh 3=
=) W



100
010
001

-1 00

-1 00

10
001

100
001

0

100
010

-1 00

-1 00

0-10
0 0-1

10
001

0

0 0-1

-1 00
0-10
0 0-1

100
010

-1 00
0-10
001

00-1



Rotacao propria C, :
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-Isen(0-o) (X3, ¥2)
= [cos(0-a)

Considerandop a rota¢do do vetor r, na figura acima por um angulo 0 para dar o vetor r,:
X,= lcosal , y,= Isena ; X,= [cos(6-), y,= -Isen(6-ot)

Lembrando que: cos(0-0)= cosB.cosa + senB.seno
sen(0-al)= senB.cosa - cosO.seno



X,= [cosB.cosa + /senB.senal

' como X,= [cost ,y,= [senOt

y,= -Isen6.cosa + /cosO.seno

X, = X,c080 + y,senb

y,= - X,€c080 + y,cosb

cos®  sen® | | X X2
-cosat  cosO | |y, Y,

n



Tabela de Mutiplicagao

E C,~ G, I
E E Cy? Gy i
C,? C,? E i C,?
G, G, l E G,
I I G, C,~ E




E )
Z
>} Formam um grupo
Gth
] )
Tabela de caracteres
E C, l o
T, 1 1 1 1
I, 1 -1 1 -1
I, 1 1 -1 -1
T, 1 -1 -1 1

Fl: Fz , F3 , F4 Forma um conjunto de representagdes irredutiveis.



A tabela acima deve obeder as seguintes propriedades:

1. A soma dos quadrados das dimensoes das representagdes irredutiveis, € igual
ordem do grupo, isto ¢:

> 1P =h
Exemplol: (1)> +(1)2+ (1)> +(1)>=4

2. A soma dos quadrados dos caracteres ¢ igual a A:

Z[Xi (R)]z =h, onde % (R) € o carater da representacdo

R

Exemplo: (1> + (1) + (-1)? +(-1)*>=4
3. %R (R)=0  paraiz
R
Exemplo= (1)(1) + (1)(1) + (1)(-1) + (1)(-1)=0 paraT, e[,

4. O numero de representagoes irredutiveis, I', € igual ao nimero de classes no grupo



Tabela de caracteres para o grupo pontual C,,

Con E C, i o
A, 1 1 1 1
B, 1 -1 1 -1
A, 1 1 -1 1
B, 1 -1 1 1




Aplicacoes gerais da Teoria da Teoria de Grupo

. : v4
Espectroscopia vibracional /O\
H H XL» y

grupo pontual C,,
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v, v,

E C, C ** G, Y
v, 1 1 1 1
v, 1 1 1 1
L, 1 -1 -1 1

No modo vibracional ao lado o
estiramento das ligacdes ocorrem
em fase. A operacao de simetria
assumindo o valor 1 ou -1,
conforme a mudanca do sentido
do vetor, temo:

C,, E C, c ** c Y
A, 1 1 1 1
A, 1 -1 -1
B, 1 -1 1 -1

1 -1 -1 1




estiramento
SIMEtrico

deformacao

estiramento
assimetrico
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