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£.8. - Todvela A caraciexes & carita dAe corvelacan

Consideremos a taurina possuindo os seguintes grupos
estruturais: NH3, CZHA’ SO3. Como a taurina possuil quatro molé
culas por celula unitaria, teremos 56 atomos com 12 grupos es-
truturais poliatomicos por celula unitaria.

A parte superidr esquerda da Tabela de caracteres for
nece os caracteres das representagoes irredutiveis do grupo
C2h,.no caso, Ag, Bg, Au e Bu,

Para entendermos as partes superior direita e infe -

rior esquerda da tabela de caracteres, sejam as seguintes defi

nicoes:

ni: n9 de modos de wuma determinada representacgao irredutivel

T : n9 de modos acusticos

T': n? de modos translacionais externos
R': n?® de modos rotacionais
ni': n® de modos vibracionais internos
ni' = ni = (T - T'+R")
¢G: angulo de rotacgao
w,: no de atomos invariantes na operacgao
wG(S): n? de grupos estruturais que ficam invariantes sob a

operacgao G
S: n? de grupos estruturais
wG(S—P): n? de grupos estruturais poliatomicos que ficam inva-
riantes sob a operacao G
p: n? de grupos monoatomicos

¥ (ni): carater da operacao






























a regiao de frequencia de 400 a l400cm—l, as frequenciss pos
suiam uma incerteza de 3cm . Comparando as duas figurzs ob -
servamos que elas sao qualitativamente idénticas na rezize de
frequencia comum aos dois espectros. A FIGURA 9, em virtes= Zo
espectro ter sido tirado com maior resoluggo, apresenta =z2is
detalhes do que a FIGURA 8., Por exemplo, os modos com ErcquEE

: - =1 .
cias de 524 e 533cm que apresentam—-se praticamente como se

fossem apenas um no espectro da FIGURA 8, aparecem perfeitamen

te distintos. no espectro da FIGURA 9. Da mesma maneira os mo -

dos eu 1037 o 1045cn ° o 1008 & 11 L%n "~ dyerducaRen defini
dos no espectro da FIGURA 9, enquanto que, no espectro da FI-
GURA 8 quase nao conseguimos perceber a sua existencia.

A FIGURA 10 mostra o espectro de absorcao infra-ver-

melho da taurina em fluorolube na regiao de freqlléncia entre

1300 e 4000cm—1. Comparando esta figura com a FIGURA 8 vemos no

vamente que elas sao. qualitativamente iguais. Os picos encon -
trados na regiao entre 1650 e 276Qcm_1 sao devidos, possivel-
mente, a impurezas presentes mnas subs;ﬁncias (em particular no
espectro da FIGURA 8 entre 1700 e 1900cm_l) e a niveis de com-
binacao da propria taurina. Esta regiao nao sera discutida no
nosso trabalho.

Encontramos no intervalo de 400 a 3600cm_1, 39 mo =
dos normais de vibragcao. A teoria de grupo, como vista no Capi
tulo III, previa a existencia de 42(Au + Bu); uma vez que to -
dos os atomos estao em sitios de simetria C1 era para termos
observado 42 modos normais de vibragEo. Lembremos, entretanto,
que o intervalo d& 0 a l;OOcmn1 nao foi abrangido pelas nossas
medidas.

GARRIGOU-LAGRANGE (l4) conseguiu observar 30 modos

no intervalo de frequencia estudado de 200 a 1620cm_1.
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