Oplossingen Symmetrie - Week 2

Opgaven 11.1

Volgens opgaven EN3 geldt V' ~ 241, @ Agy © 2Boy @ E1g ® 4Eo; © Agy @
2B1y ® 2By, @ 3E1, ® 2FE5,. Het vibratiespectrum van benzeen bevat dus
hoogstens 20 frequenties.

In het infraroodspectrum zie je daarvan alleen de vier waarvan het type
voorkomt in 7, namelijk de As, @ 3E1,.

Opgaven 11.2

Hier een VoorstellingE] van ammoniak: Aangezien het N atoom op zijn plek
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blijft en het molucuul niet plat is, is de symmetriegroep van N Hj gelijk aan
D3. Voorbeeld 10.17 geeft karaktertabel.

Ds | E 2C3 3C,

A |1 1 1

Ay | 1 1 -1

E |2 =2 0

Bereken de andere karakters.

Dg E 203 3Cy
X 3 0 1
Xp 4 1 2
XTI 12 0 2
det - 3 0 -1
Xv =X~ Xr—det-xz | 6 0 2

We berekenen nu de inproducten van yy met de irreducibele karakters
en gebruiken Schur’s orthogonaliteitsrelatie om de multipiciteiten te vinden.

Lvan wikipedia



1
(XV|A1):6(1~6-1+0+3-2~1):2,
1
(XV|A2):6(1~6'1+0—3'2'1):0,
1
(Xv|E)=6(1-6'2+0+0):2.

V ontbindt dus in 24, @ 2F en geeft 4 infrarood spectra.



