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1. * Redugao da Simetria.
Uma particula estd submetida a um potencial Vj(r) de simetria pontual O (grupo
do octaedro). Posteriormente adicionamos um novo potencial V5(r) de simetria Dg.
Como Dg nao é subgrupo de O, este problema merece especial cuidado. Oriente o
campo V5(r) de maneira que o potencial resultante V;(r) + V5(r) tenha o maximo
nimero de elementos de simetria (veja a figura 1).

Figure 1:

Chamamos de G’ o subgrupo obtido. Identifique G’ como grupo de ponto cristalino.

(a) Queremos que agora responda as seguintes questoes. Descreva a situagao fisica
em relacao aos niveis de energia, quando uma particula em um campo de
simetria inicial cibica, de grupo O, é perturbada por outro campo de simetria



G’ orientado ao longo de um dos eixos C3 de O (este campo pode ser visualizado
como uma deformacao ao longo de uma das diagonais do cubo). Analise todos
os tipos possiveis de niveis de energia e encontre a sua separacao quando a
simetria é reduzida.

(b) Formule todas as regras de sele¢ao para transigoes de dipolo elétrico e magnético
e de quadrupolo elétrico, primeiro para o campo de simetria O e depois para o
campo da perturbagdo G’. Analise também o caso das regras de sele¢ido para
elementos de matriz diagonais. |

2. Distribuicao de cargas pontuais.

Considere uma distribuicao de 6 cargas idénticas de valor ¢ cada uma, com co-
ordenadas (+a,0,0), (0,4b,0) e (0,0,£c). Calcule o potencial eletrostético da
distribuicdo, perto da origem de coordenadas, como uma expansao em (x,y, z) até
poténcias de quarta ordem nos produtos homogéneos, ou seja para produtos z'7y’ z*
com i+ j + k = 4. Se desejar, use a férmula de adigdo dos harmonicos esféricos
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onde r < r’'. Queremos o desenvolvimento até [ = 4.

(a) O caso a # b # ¢ corresponde a simetria ortorrémbica. Identifique o grupo
de ponto e mostre que os invariantes podem ser construidos com as fungoes
7l [Y}m 0,0)+Y, ™ (Q,QZ))} , com [ par e |m| par. Aumente gradativamente a
simetria,

(b) primeiro, para a = b # ¢ (simetria tetragonal). Identifique o grupo pontual;
(c) segundo, para a = b = ¢ (simetria cibica). Identifique o grupo de ponto.

Em todos os casos, confira que o potencial resultante é um invariante do grupo de
simetria. |



3. Vibragoes de uma molécula triangular (tema de estudo).

Considere a molécula triangular, mostrada na figura, com simetria Cs,:
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Supondo que os atomos estao confinados no plano, escolhemos coordenadas
generalizadas (r1, y1, T2, Yo, T3, y3) do sistema como mostrado na figura. Analise
o movimiento general da molécula, estudando como as coordenadas generali-
zadas transformam por operacgoes do grupo. Obtenha os caracteres da repre-
sentacao induzida e sua decomposicao em representacoes irredutiveis do grupo.

Elimine os graus de liberdade de translacao e rotacao e obtenha os modos
normais de vibragao da molécula. Forneca uma representacao geométrica dos
modos normais.

Para os modos de vibragao, diga quais sao infra-vermelhos ativos e quais Raman
ativos, para transicoes fundamentais. |



