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NOCION GENERAL

La solucidn de la ecuacidon de

Schrédinger para cualquier

sistema debe ser base de

Cc 4H
alguna representaciodn F
irreducible del grupo puntual O
que pertenece la molécula \
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FVib = ZAg + Blg + Blu + BZu + B3u

2



CONCEPTOS

m m

Suma: 2+3=5 Nada Identidad: E
— Resta: 3-1=2 Eje ‘ Rotacion: C.. 1l = 360
n Giro
X Multiplicacion: 2x2=4 Plano ’ Reflexioén: g, 0y, 04
+~0/ Divisién: 15/3=5 Punto o Inversién: i

Rotacién Impropia:
360

Giro

Combinqcién’

S,n=



IDENTIDAD E

Requerimiento matemdtico

(@)

(©) (d)

Housecroft C., Sharpe A. Inorganic Chemistry, 2nd edition. Ed Pearson, 2005. 4



ROTACION C,,

Giro de la molécula que la deja indistinguible. Para hallar n = 360°/ giro, tal
giro se asocia normalmente a los dngulos de la geometria de la molécula.
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Prima el n de mayor orden, y después el de menor m
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REFLEXION o

* Perpendicular
al Cn de
mayor orden

* Paralelo al
eje de mayor
orden

* Es un g, pero

bisecta 2C,




INVERSION i

Fi Fg
WF ) ) F
o2 inversion w4
F 5 / 5 - F3 F3 / 5 F5
F, X
Fg Fy

(.X', Y, Z) - (—X, —Y, _Z)
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ROTACION IMPROPIA ST

Operacién Conmutativa




GRUPO PUNTUAL

Al aplicar las operaciones de simetria a
una molécula siempre habrd un punto

invariable. ‘

Moléculas diferentes pueden poseer un
set de operaciones especificas iguales.

Las operaciones asociadas deberdn 7. (ABC) AxB=C
cumplir con las 4 normas de la teoria de 2AE=FEA =A
grupos. '

3. (AB)C = A(BC)
4.AA = A"1A=F



Simbologia Schéenflies

GRUPOS PUNTUALES Lng

N\

Nomaxial o e e | |0 [ | G

groups ol

Cagroups 1C |G G4 IG5 1S |S ||Ss )
D,groups |D, (D3 Dy |Ds |Dg D7 |Dg G
Coveroups ||Co, |[Csy ||Cyy |[Csy || Coy || Cav || Cay :
Congroups | Cop |[Capy || Capy || Csp || Con || - - G
D, groups |(Dyy, || D3y || Dy || Dsp || Den || B7n || Psn 0
Dyggroups || Dy || Dag [ Dag || Dsg | Deg || D74 || Deg ]
Sagroups Sy [Ss [Sg ||Sg ([Syo|Sp2 |- @
Cubicgroups |T [T, [Ty (O |0y |[I ||
Linear groups |C«v |Dwh | - - - - .
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REPRESENTACIONES DE LOS GRUPOS

Diagramas que representan las

operaciones de simetria T@] E@H@] @ﬂ@ @@] [F@] @{F@E@g
Cumplen la IeLoIe los grupos @ @

— + (Simétrico) — (asimétrico)

\ () (W) ® |

Vectores de Movimiento y orbitales 1: unidimensional
2: bidimensional

T

atémicos s .
3: tridimensional
A: simétrica Cn B: antisimétrico a Cn I Aqui se muestra el simbolo del grupo puntual considerado.
1: simétrica a un C, perpendicular a Cn o 0y 11 Agui se listan las operaciones de simetria agrupadas por clases.
2: asimétrica a un C, perpendicular a Cn o gy, 111 Esta columna muestra la etiqueta de los comportamientos de simetria del grupo.

IV Los caracteres y de cada representacion frente a las operaciones de simetria del grupo.

"): simétrica a g, (77): antisimétrico a o - : : : S :
() () v V-VI Estas columnas muestran funciones que tienen el comportamiento de simetria especificado.

g: simétrica a i U: antisimétrica a i. .




TABLA DE CARACTERES GRUPO c5,,

Cyyp E C; | Oy | Oy, Lineales Cuadraticas
y E&C, E&C, E&C, 2 2 2
i | Aq 1 1 1 1 z X<, y°,Z
P Ja
ﬁc) p‘éﬁj A, 1 1 -1 -1 Rz Xy
- Al
H“/r -|—::\ Hb ‘ H.:J H_h B]_ ] -] ] -] X XZ
o Ov2 Oy9
I ﬁfl/ oo B, ] a0 y yz

E (0,0,1)=(0,0,1) E(1,0,0) =(1,0,0) E (0,1,0) = (0,1,0)

C, (0,0,1) = (0,0,1) C,(1,0,0) = (—=1,0,0) C, (0,1,0) = (0,—1,0)
0, (0,0,1) = (0,0,1) 0x,(1,0,0) = (1,0,0) 0,,(0,1,0) = (0,—1,0)
0y, (0,0,1) = (0,0,1) 0,,(1,0,0) = (=1,0,0) 65,(0,1,0) = (0,1,0)

1 0 O -1 0 O 1 0 O -1 0 O
010‘ C2=[O -1 O‘ o, = |0 =1 O gy,=10 1 0

0 0 1 0O 0 1 0 0 1

E =




Molecular Orbitals for Water

O 2H M.O./eV

10.29

2.83

0.76

-8.16

-10.25

-14.20

-27.29

-519.90




