SS 2010 Symmetrie: Anwendungen in der Chemie Vorlage 2.15

2.7. Anwendungen II: Dynamik (Basis: interne Verschiebungskoordinaten)
Beispiel: H,O
Basis: 2 Atomabsténde, 1 Winkel (s. Vorl. 2.13)

Reduktion:

E Cy Oxy Oyz a; Rechnung nach Formel Vorl. 2.14
Ay 1 1 1 1 26 IB#l4+1x14+1%1+3x1]
Ay 1 1 -1 -1 0* 1[3*1+1*1+1*(—1)+3*—1]
B, 1 -1 1 -1 0* ?‘1[3*1+1*(—1)+1*1+3*—1]
B, 1 -1 -1 1 | 2B3x1+1x(=1)+1x(=1)+3x1]

2+1= 2-1=  21=  241=
3 1 1 3 —T =2A; +1B

Ergebnis: 3N-6 = 3 interne Bewegungen (hier: 2 A; + Bj)
Orthonormale Basen (Normalkoordinaten):

@) @) o=

H/ \H H/ \H H/ \H
V4 N\ N ¥ ¥

Al (3652 cm™) Al (1595 cmit) || B2 (3756 cmil)

2.8. Anwendungen IIT: Dynamik (Basis: kartesische Verschiebungskoord.)
Beispiel: H,O
Basis: 3N kartes. Verschiebungen (s. Vorl. 2.13)

Reduktion:
‘ ‘ E Co Oxz Oyz ‘ ai‘ Rechnung nach Formel Vorl. 2.14 ‘
Aj 1 1 1 1 3 19k 1+ (1) *1+1x1+3x1]
Aqy 1 1 -1 -1 1* %[9*1—1—( D)x14+1%(=1)+3x*(—1)]
B, 1 -1 1 -1 2% 9% 14+ (=1) % (— )+1*1+3*( 1)]
B, 1 1 1 1| 34 How1g (1) s (c1) 41w (1) 4351
3+14+2+43 3+1-2-3 3-142-3 3-1-243
=9 =-1 =1 =3 —I'=3A1 +As +2B; + 3By

Ergebnis: 3N = 9 interne Bewegungen (s.0.) und Gesamttranslation/libration
hier:

e 3 interne Schwingungen (2 Aj, Bs, s.0.)
e 3 Gesamttranslationen (A1=T,, B;=Ty, Bo=Ty)

e 3 Gesamtlibrationen (Ay=R,, B1=Ty, Bo=Ry)

Charaktertafel fiir die Punktgruppe Cs,
| | E G ovlxz)  oulyz) | |

Aq 1 1 1 1 zZ x2, v, z°
Ao 1 1 -1 -1 R, Xy
B, 1 -1 1 -1 x, Ry X7
Bo 1 -1 -1 1 v, Rx vz




