Simetria en Quimica
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-uantiCa




I.a solucion de 1a ecuacion de
Schodinger para cualquier sistema

debe set{base)de alouna
del
al que pertenece la

molécula




Lo mas dificil de esta materia




.

Los vectores forman Espacios Vectoriales

.

Las funciones también son vectores

Las Transformaciones Lineales actiian sobre

vectores

Es una Transformacion Lineal

Operacion de simetria




¢Qué es una Transformacion Lineal?

* Una FUNCION




Ejemplo: C,’

(rotacion de 90° alrededor del eje z (en sentido opuesto a las manecillas)

» Escribir el efecto de C,Z sobre los vectores de la base canonica de R3

“squema

* C,(1,0,0) = (0, 1, 0)
* C,(0,1,0)=(-1,0,0)
* C,(0,0,1) = (0,0, 1)

* Expresar a los vectores transformados como una combinacion lineal de
los vectores base

* C,(1,0,0)=(0,1,0)= (1,0,0)+ (0,1,0)+ (0,0,1)
* C,(0,1,0) = (-1, 0, 0) = -1(1, 0, 0) +0(0, 1, 0) + 0(0, 0, 1)
* C,(0,0,1)=(0,0,1) = (1,0,0)+ (0,1,0)+ (0,0,1)

Matriz asociada a la -1 X =17y

Cix ¥ 2) = (-, X, 2)




Obtener las “recetas’ para las operaciones
Cy,0,, 0,,y E (de R>R’)

* Ejercicio de clase

Obtener la “tabla de multiplicar’ para las
operaciones

Cy,0,,,0,,y E (de RP5>R’)




Realizar todos los “productos” (composiciones) entre
estas T.L.

y

Obtener la “tabla de multiplicar” para las operaciones
Cy,0,,,0,,y E (de RoR’)




¢Qué es un GRUPO?

Las Transformaciones
Lineales

.

Conjunto de elementos

.

Operacion binaria (entre . oy
* La composicion
dos elementos)

.

Unas reglas para esa >
operacion © T(xy2) = (X, 752)

.




Definicion de “Grupo”
* Un conjunto G = {g;, g, g, - - .) y una operacion * forman un
GRUPO si:
i) VgeG, gi°g; = g

* Cerradura

* ii)dee G 3 VgeG, e'g =g‘e=g;
* Existencia del neutro o idéntico
* iil) Vg e G, dgie G 3g°g=e
* Existencia de los inversos ie. g;=g;"

iv) V g 8 8o 8i°(8;° 81 = (8" 8)° 8

A los grupos conmutativos se les llama abelianos




Las operaciones de simetria para
un objeto dado, forman un grupo
bajo la composicion

OJO: Los elementos son las operaciones de simetria

M
la operacion es la composicion




Ojo:

Diferencia entre

elemento de simettia 'y

operacion de simettia

Elemento: Ente geométrico ( eje, plano, punto)




GRUPOS PUNTUALES

orupos de operaciones de simetria.

ILos elementos se intersectan en al menos un
PUNTO




Grupos C_

L )

Un eje de rotacion de orden n , C_

.

n planos de reflexidon (G,) que contienen a ese
eje C_

S

Una rotacion de orden “n”, C




S1n=2,C,

Ejemplos de moléculas de simetria C,




Ejemplos de moléculas de simetria C;_

https://symotter.org/gallery



https://symotter.org/gallery

Ejemplos de moléculas u objetos de
simettia C,




Grupos D,

.

Un eje de rotacion de orden n, C_

n ejes C, perpendiculares al C_ principal

.

n planos de reflexion (G,) que contienen a ese eje C_

Un plano (c,) “HORIZONTAL” (perpendicular al
C, principal)




Sin=2,D,
Ejemplos de moléculas de simetria D,
* 1C, (principal)
* 2 C, perpendiculares a el

* 20,
*1o,
° i=Gh°C2




S1n=3, D,
Ejemplos de moléculas de simetria D,

1 C; (principal)

3 C, perpendiculares a el
3o,

1o,

S; =0y, C3




Operaciones de simetria del grupo D,




Sin=4,D,,
Elementos de simetria de moléculas de D,

Eje principal de simetria C,

.

4 C, perpendiculares al C,
4o,

O,

i




Ejemplos de moléculas D,

o &1 °?
Y

o o -9

“ :\"

- &

Despreciando los hidrégenos




Moléculas tetraédricas T,
24 operaciones de simetria



https://symotter.org/tutorial/methane

Moléculas tetraédricas

* CoCl*

* Ni(CO),

* Zn(NH,) 2"




Moléculas octaédricas Oh
(48 operaciones de simettia)

* 8 C; *6S,
*6C, ®*6S;
*6C, *30,
*3C) *60,

*1 *E




TAREA:

* Asignar el grupo puntual a las siguientes “moléculas”
“tetraédricas”

* [Co(Ch(CN)]*
" [Co(Cl)y(Br),]*

* Asignar el grupo puntual a las siguientes “moléculas”
“octaédricas”

* [Co(NHL);ClJ?*
* cas- [Co(NH,),CL]"

d +




