LQES INDEX

TABELA DE CARACTERES DOS GRUPOS PONTUAIS DE
SIMETRIA

Editoria do LQES Website

O uso da Teoria dos Grupos, em Quimica, é bastante extenso. Hoje, sem sombra de
ddvida, deparamo-nos com situagdes nas quais um sem-numero de estudos realizados tem como
base consideragdes rigorosas sobre simetria. Assim, fica clara a importancia consagrada pelo
quimico moderno a Teoria dos Grupos, quer no estudo das rea¢fes quimicas, nas espectroscopias
(infravermelho, Raman, eletrdnica), no estudo dos orbitais moleculares, quer na cristalografia,
para ficarmos com os mais evidentes.

Neste LQES INDEX poderdo ser encontradas as Tabelas de Caracteres para os
principais grupos pontuais de simetria. Para facilitarmos o uso deste material, fazemos abaixo a
sua apresentagéo.

Tabela 1. Apresentacdo dos campos que constituem uma Tabela de Caracteres.

CAMPO 1 CAMPO 2
Simbolo do grupo Operacgdes e
usando a notacgdo classes de

de Schoenflies |simetria do grupo

CAMPO 3 CAMPO 4 CAMPO 5 CAMPO 6
Representacbes Caracteres das Funcdes de primeira ordem Funcdes de segunda
irredutiveis representacdes (translagdes Ty, T, e T, e ordem que formam os
irredutiveis rotagbes Ry, Ry e R;) que formam | conjuntos de base

0s conjuntos de base para a para a representacao

representacao irredutivel do irredutivel do grupo
grupo designado na mesma designado na mesma
linha. linha

Os simbolos utilizados para as operacdes de simetria sdo apresentados na Tabela 2.
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Tabela 2. Simbolos utilizados e respectivas operacdes de simetria.

Operacéao

de simetria

Descricao

Identidade.

Cn™

Rotacdo de 2mp/n ao redor de um eixo de ordem n (o expoente m é colocado
para distinguir seguidas rotacdes ao redor de um mesmo eixo pertencendo a
classes de simetria diferentes). O eixo que tem a ordem mais elevada (maior valor
de n) é desighado como eixo principal; os eixos de ordem 2, perpendiculares ao

eixo principal, sdo representados como C,.

Reflexdo: s, representa uma reflexao através de plano perpendicular ao eixo de
maior ordem (principal); s, representa uma reflexdo através de um plano
contendo o eixo principal e, sq uma reflexdo através do plano que contém o eixo

principal e bissetor de dois eixos C,.

ST

Rotacdo de 2mp/n seguida de uma reflexdo através de um plano perpendicular

ao eixo de rotacdo.

Inversdao em relagdo ao centro de simetria.

Para as representacgdes irredutiveis, os simbolos sdo representados tendo como base as

seguintes regras:

A e B sdo representacdes irredutiveis de dimenséo 1, E de dimenséo 2, T de dimenséo 3.

A é uma representacéo irredutivel, cujo caractere na rotacédo ao redor do eixo principal € 1 e B

€ uma representacao irredutivel, cujo caractere para a mesma operacdo é —1.

Se a molécula possui um centro de simetria, os indices g ou u séo utilizados de modo que os

caracteres na operac¢ao de inversdo sejam positivos ou negativos.

Havera sempre uma representacdo irredutivel, totalmente simétrica, na qual todos os

caracteres sdo 1. Esta é uma representacdo A, e serd representada por A; ou A (com um

indice g se a molécula possui um centro de simetria), se houver diversas representacdes

irredutiveis de espécie A.

Nas obras citadas nas referéncias (1,2) poderdo ser encontrados ndo s6 todo o

desenvolvimento da Teoria dos Grupos, mas também exemplos de sua aplicagdo em Quimica.
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Tabelas de Caracteres dos Grupos Pontuais

C | I olxy)
A'l+1  +1 | T, T, R, | tx, yy, Oy, Oy
A"t+1 -1 |T,R,R, Qys, O,
C| I Ci(2)
Al+1 +1 | T,R, Oy, Qyy, gy Oy
B|+1 -1 |T,T,R,R, Ay, Oy
clr i
A, |+1 +1| R,R,R, Todos os
Au +1 _1 Tx’ Ty, ‘I"z Componentes de a

C. | I GC2) 0.(x2) 0,(yz)
A |+1 +1 +1 41 | T, Qe Uy Ay
A, |+1 +1 -1 -1 |R, a,
B, |[+1 -1 +1 -1 | T,R, s
B, [+1 -1 -1 +1 | T,R, ay,
Cs, | I 2Cy(2) 3o,
A l+1 +1 +1|T, o, +ay, o,
A, |[+1  +1 -1 | R,
E [+2 -1 0 (T;:’ Ty), (Rx1 Ry) (axx — Qyyy axy)"(ayzv Ay,
Cio| I 2C,(z) Ci=C% 20, 204
A |+1  +1 +1 +1 +1|T, a,, ta,,a,,
A; [+1  +1 +1 -1 -1 |R,
B, |+1 -1 +1 +1 -1 o —ay,
B, [+1 -1 +1 -1 +1 | | o,y
E +2 0 —2 0 0 (Txr Ty)a (Rx) Ry) (ayZ’ aXZ)
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C.,] I 2C¢ 2C2%¢ 2C3¢ g,
Y41 41 +1 +1 +1 | T, O tay, a,,
141+ +1 +1 -1 | R, ,
I |+2 2cos¢p 2cos2¢ 2cos3¢ ... 0| (T,T,),(R,R) | (. a,)
A |+2 2cos2¢ 2cos2:2¢ 2cos3-2¢ ... O B )
® |+2 2cos3é 2cos2-3¢ 2cos3-3¢ ... 0 (@ =y 0ty
Co| I Cy2) anlxy) i
A, (1 +1 +1 +1{R, Oy, Oy, Ozyy Oty
A, | +1 +1 -1 -1iT,
B, |+1 -1 -1 +1|R,R, |a,, a,
B, {+1 -1 +1 -1|T,T,
D, | I 2Ci(z) 3C,
A1+ +1 +1 a, tay,, a,,
A, |+1 +1 -1} T,R,
E +2 _1 0 (Tx’ Ty)v (Rx7 Ry) (axx - ayy7 axy)’ (ayz7 axz)
Dsz d I 284(2) Sigcg 2C2 20',1
A, +1  +1 +1 +1 +1 a,ta,, a,,
A, +1  +1 +1 -1 —-1[R,
B, +1 -1 +1 +1 -1 Qyy — @y,
B, +1 -1 +1 -1 +1|T, ay,
E +2 0 -2 0 0 (Txa Ty), (Rx, Ry) (ayv axz)
Ds, | I 2S42) 28%=2C, S$¥=S,=i 3C, 30,
A, [+1 +1 +1 +1 +1 +1 ] U + Ay,
AL+ -1 +1 -1 +1 -1
Ay, | H1 +1 +1 +1 -1 -1 1R,
A, |+1 -1 +1 -1 -1 +1|T,
E, [+2 -1 -1 +2 0 0 |(R,R)| (o — 0y, ), (2, a,;)
E, |+2 +1 -1 -2 0 0|(T,T,)
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D, | I 2Sy(z) 28;=2C, 2S; Si=C, 4C, 4o,
A +1  +1 +1 +1 +1 +1 +1 Qyr + Qyy, Ay,
A, |+1  +1 +1 +1 +1 -1 -1 |R,
B, |+1 -1 +1 -1 +1 +1 -1
B, |+1 -1 +1 -1 +1 -1 +1|T,
E, [+2 +V2 0 2 -2 0 0[(T.T)
E, |+2 0 -2 0 +2 0 0 (axx—aw, a,y)
E3 +2 _'\/5 0 +‘/§ _’2 0 0 (Rx, Ry) (ayz,axz)
D=V, | I o(xy) o(xz) a(yz) i Cyz) Ci(y) Cix)
A, +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 Oy Uy, Oy,
A, +1 -1 -1 -1 -1 +1 +1 +1
B,, +1  +1 -1 -1 +1 +1 -1 -1 |R, Qyy
B,. +1 -1 +1 +1 -1 +1 -1 -1 | T,
B,, +1 -1 +1 -1 +1 -1 +1 -1 |R) |a,
B,, +1  +1 -1 +1 -1 -1 +1 -1 T,
B;, +1 -1 -1 +1 +1 -1 -1 +1 IR, |,
B;, +1  +1 +1 -1 -1 -1 -1 +1 | T,
D3h 1 2C3(Z) 3C2 oy, 283 30",
1 1+1 +1 +1 +1 +1 +1 a, +a,,a,,
Al | +1 +1 +1 -1 -1 -1
s+ +1 -1 +1 +1 -1 |R,
51 +1 +1 -1 -1 -1 +1 T,
E |+2 -1 0 +2 -1 0 [ (T T) | (o — ayy, @xy)
E" |+2 -1 0 -2 +1 0 | (R, Ry) (a,z, Olyz)
D, | I 2C(2) C=C} 2C, 2C5 0. 20, 204 2S, S,=i
A |1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 +1 oyt oy, o,
A+l +1 +1 +1 +1 -1 -1 -1 -1 -1
Ay | +1 +1 +1 -1 -1 +1 -1 -1 +1 +1 R,
Az, | +1 +1 +1 -1 -1 -1 +1 +1 -1 -1 T,
B, | +1 -1 +1 +1 -1 +1 +1 -1 -1 +1 iy = Qyy
B, |+1 -1 +1 +1 -1 -1 -1 +1 +1 -1
B,, | +1 -1 +1 -1 +1 +1 -1 +1 -1 +1 oy
B,, | +1 -1 +1 -1 +41 -1 +1 -1 +1 -1
E, [+2 0 -2 0 0 -2 0 0 0 42 (Rx,Ry) (ayz,axz)
E, |+2 0 -2 0 0 +2 0 0 0 -2 WT,T)
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Ds. | I 2Cs(2) 2C3 o, 5C, 5o, 2S; 283
A | +1 +1 +1 +1 +1 +1 v +1 +1 ay, t+ ayy, O,
Al | +1 +1 +1 -1 +1 -1 -1 -1
Al | +1 +1 +1 +1 -1 -1 +1 +1 R,
2 1+1 +1 +1 -1 -1 +1 -1 -1 T,
1 | +2 2cos72° 2cosl44® +2 0 0 +2cos72° +2cos 144° | (T, T,)
Ef | +2 2c0s72° 2cosld44® -2 0 0 -2cos72° —2cos 144° | (R, R)) | (ay,, o)
E; |+2 2cos144° 2c0s72° +2 0 0 +2cosl44®° +2cos72° (0txx — Oy, 0y
E; | +2 2cos144° 2cos72° -2 0 0 —2cos144° —2co0s72°
Td I 8C3 60',1 6S4 3S4Z=-—-3C2
Al +1 41 +1 +1 +1 Oy + 0ty + @ty
A +1 +1 -1 -1 +1
E | +2 -1 0 0 +2 (e + ayy — 20, oy — ayy)
F, | +3 0 -1 +1 -1 (R, R,R,)
F, {+3 0 +1 -1 -1 (To, Ty, T2) |(Qyy, @ys, )
0.1 8C, 6C, 6C, 3C3=3C, S=i 6S, 8S, 30, 6oy,
A |+1 41 41 +1 +1 +1 41 41 +1 +1 Qe+ ayy +ay,
A+l +1 +1 +1 +1 -1 -1 -1 -1 -1 ,
Ay |+1 +1 -1 -1 +1 +1 -1 +1 +1 -1
A {+1 +#1 -1 -1 +1 -1 +1 -1 -1 +1
E, |[+2 -1 0 0 +2 +2 0 -1 +2 0 (o + gy~ 20,,, @~ ayy)
E, [+2 -1 0 0 +2 -2 0 +#1 -2 0
F, |[+3 0 -1 +1 -1 +3 +1 0 -1 -1 [(R,R,R))
F.1+3 0 -1 +1 -1 -3 -1 0 +1 +1 (T, T,T)
F, |43 0 +1 -1 -1 +3 -1 0 -1 +1 (ayy, ays, ;)
F.l+3 0 +1 -1 -1 -3 41 0 +1 -1
Dq. | I 2Ci(z) 2C=2C, Ci=C} 3C, 3C, o, 30, 30, 2Ss 2S, Si=S=i
A, [+1 +1 +1 +1 41 41 41 41 41 +1 +1 +1 Qe + Qyy, @y
A, |+ +1 +1 +1 +1 +1 -1 -1 -1 -1 -1 -1
Ay | +1 +1 +1 +1 -1 -1 +1 -1 -1 +1 +1 +1 R,
A, | +1 +1 +1 +1 -1 -1 -1 +1 +1 -1 -1 -1 T,
B, [+1 -1 +1 -1 41 -1 -1 -1 +1 +1 -1 +1
B, | +1 -1 +1 -1 +1 -1 +1 +1 -1 -1 +1 -1
B, |+1 -1' +1 -1 -1 41 -1 +1 -1 +1 -1 +1
B,, | +1 -1 +1 -1 -1 +1 +1 -1 +1 -1 +1 -1
E,, | +2 +1 -1 -2 0 0 -2 0 0 -1 +1 +2 (R, R)) | (ay,, ay;)
E,, |+2 +1 -1 -2 0 0 +2 0 0 +1 -1 -2 (T, T,)
E |+2 -1 -1 +2 0 0 +2 0 0 -1 -1 +2 (Qtes = Otyys )
E,, | +2 -1 -1 +2 0 0 -2 0 0 +1 +1 -2
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D..| I 2C? 2C%  2c¥ o, «=C, «o, 282 282 ... S=i
3. | +1 +1 +1 +1 +1 +1 41 +1 +1 +1 . tay,
3|+l +1 +1 +1 -1 -1 +1 -1 -1 -1 T,
2+l +1 +1 +1 +1 -1 -1 +1 +1 +1 R,
S| +1 +1 +1 +1 oo =1 +1 -1 -1 -1 -1
M, | +2 2cos¢ 2cos2¢ 2cos3¢ ... —2 0 0 —-2cos¢d —2cos2¢ +2 | (R, R)) | (e, ax;)
II, | +2 2cos¢d 2cos2¢ 2cos3¢ ... +2 0 0 +4+2cos¢d +2cos2¢ -2 | (T, T,)
A, | +2 2cos2¢ 2cosd4¢d 2cos6d ... +2 0 0 +2cos2¢ +2cosded +2 (0 — ayy, o)
A, | +2 2cos2¢ 2cosdd 2cosb6d ... -2 0 0 —-2cos2¢ —2cosd¢d -2
®, | +2 2cos3¢ 2cosb6¢dp 2cos9% ... -2 0 0 -2cos3¢ —2cosdd +2
D, | +2 2cos3¢ 2cosb6d 2cos9¢ ... +2 0 0 +2cos3¢ +2cosdo -2
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