4. Grups puntuals de simetria

4.1 Objectius

L’objectiu d’aquesta practica és visualitzar els elements i operacions de
simetria d’un conjunt de molécules i, utilitzant com a exemple una molécula
amb un alt grau de simetria com és el benze, practicar els conceptes de la
teoria de grups i aplicar-los a la predicci6 del nombre de bandes que

apareixeran en els espectres infraroig i Raman.

4.2 Materials

v' Presentacié de Power Point: La presentaci6 P4 conté un breu repas de la
base teorica necessaria per a la realitzacio d’aquesta practica.
v Esquema per a la determinacié del grup puntual de simetria.

v" Taules de caracters.

4.3. Procediment

v" Introdueix en I’ordinador el CD que se subministra amb el manual. Pots fer
els passos seguents directament sobre el CD o, si vols, copiar-ne el contingut
en una carpeta del disc dur i treballar sobre ella.

v" Repassa detalladament la presentacié de Power Point P4 per a recordar les
explicacions teoriques necessaries (per a aix0 has de tenir instal-lada aquesta
aplicaci6 en I’ordinador).

v" Busca tots els elements i operacions de simetria de les molécules segiients:
S0;, H,C=C=CH,, C¢Hs, CH,4 i PtCl,~. Determina a quin grup de simetria

pertanyen utilitzant I’esquema que s’adjunta.
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v" Demostra que les dos operacions C, del benzé pertanyen a la mateixa
classe.

v Comprova que I’operacio i del benzé no forma classe amb cap altra
operacié de simetria.

v Determina la representacié 3N-dimensional del benze.

v’ Precisa les especies de simetria a que pertanyen les seues vibracions
normals, indica la seua activitat en infraroig i en Raman i el nombre de bandes
que apareixeran en aquests espectres.

v' Trasllada tots els resultats a les taules corresponents dels fulls de resultats.

4.4 Fulls de resultats

4.4.1 Elements i operacions de simetria

Taula 4.1. Elements i operacions de simetria del SO3

Elements

Operacions

Grup puntual de simetria:

Taula 4.2. Elements i operacions de simetria del H,-C=C=C-H,

Elements

Operacions

Grup puntual de simetria:

Taula 4.3. Elements i operacions de simetria del C¢Hs

Elements

Operacions

Grup puntual de simetria:

Taula 4.4. Elements i operacions de simetria del CH,4

Elements

Operacions

Grup puntual de simetria:




Grups puntuals de simetria 27

Taula 4.5. Elements i operacions de simetria del PtCl,~

Elements

Operacions

Grup puntual de simetria:

4.4.2 Classes de simetria (5('1,& 5<=I§) de la molecula
de CsHs

Dibuix i numeraci6 dels atoms:

Taula 4.6. Classe corresponent a I’eix de rotacié Cg del CgHg

Operacions que formen S -1A1y _ A5
una classe Producte que ho demostra { X~C X =C;
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Taula 4.7. Classe corresponent al centre d’inversid i del CsHg

Operaci6 que no forma TR
classe amb cap altra Productes que ho demostren { X1 X =1

4.4.3 Representacio 3N-dimensional del CgHe

Taula 4.8. Caracters de la representacio 3N-dimensional del CsHg

Den

A

2C, 2C, C, 3C, 3C! | 25, 25, 6, 36, 36,

Iy

4.4.4 Representacié 3N-dimensional del C¢Hg com a

suma directa

Iy =
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4.4.5 Representacio de les rotacions i translacions
del CsHs

I'rir =

4.4.6 Representacio de les vibracions del CgHg

F\/:

4.4.7 Espectres IR i Raman del C¢He

Taula 4.9. Activitat de les vibracions del C¢Hg en IR i Raman

Nomb Nom
re de bre de

vibrac ban
ions des

Vibracions actives

Espectr
e IR

Espectr
e Raman

Discussi6 de resultats:
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