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1. A mellékelt folyamatabra segitségével dontsiik el a kévetkezé molekulakroél, hogy melyik

pontcsoportba tartoznak!
(a) POClg - C3'u (b) PF5 - Dgh
(c) CgHg — Dgp, (d) CyHsg, nyitott allas — D3y

2. Az NH; molekula a (5, pontcsoportba tartozik. Vegyiink fel harom, a N atomra

helyezett, az N—H kotések iranyaba mutaté egyforma hosszasaga vektort.

(a) Abrazoljuk a pontcsoportot ezen a bazison, és hatarozzuk meg az abrazolas karakterét.

A matrixreprezentécio ezen a béazison:

100 00 1 010
RE)=|0 1 0|.RCs)=1]1 0 of.BCH=1]0 0 1
00 1 010 100
100 00 1 010
R@G1)=10 0 1|, R(G2)=1|[0 1 0|, R(63)=]1 0 0
010 100 001

Ezért xr(E) = 3, xr(Cs) = 0, xr(C3) = 0,xr(d1) = 1,xr(d2) = 1,xr(d3) = 1.
(b) Redukalhato-e az abrazolas? Ha igen, bontsuk fel irrepek Osszegére! Igen, redukalhato.

Pl. onnan latszik, hogy nincs 3 dimenzids irrep. Az i-edik irrep egyiitthatoja a direkt Gsszegben

az

ni = %ﬂ S i (R)xe(R)
Re@

képlettel szamithato, ahol x; az i-edik irrep. karaktere. Innen ny, = 1 (most |G| = 6), na, =0

ésnp=1,azaz ' = A, & E.
(c) Hatarozzuk meg az irreducibilis reprezentaciok szerint transzformalédo bazisvektorokat!

Az i-edik irrephez tartozd P, = ﬁ > Rea XZ(R)R projekcios operatorral hatva a bazisvektorokra,
minden i-re annyi linearisan fliggetlen vektort kapunk, amennyi az adott irrep. dimenzidja, ezek

lesznek a megfelels vektorok.

. 1 -~ 4 A 1 1 ~ A
w = PAlvl = *(E+03+C32+5'1+5'2+6'3)’U1 = 6(U1+U2+U3+U1+U3+’l}2) = 5(’014—’02—}—’03) = PA1U2 = PAl’l)g

(=}

. 1.~ - A 1

Uy = PE’Ul = 6(2E7 Cg - Cg)’l)l = 6(21)1 + —v2 71)3)
. Lo o 2 1

U = PE’UQ = 6(2E7 03 — 03)1}2 = 6(2’02 + —Vs3 7’[)1)

. 1, 4 A 1
us = PEU3 = E(QEfcg 70%)1)3 = 6(21}3 + —U1 71)2) = 7(U1 +’U,2)
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3. Hatarozzuk meg a propadién pontcsoportjat! Do,.

(a) Keészitsiik el ezen csoport abrazolasat a C— H kétésekre helyezett, a hidrogén atomok
felé mutato, egyforma hosszti vektorok bazisan. Legyen vy és vy egyazon C-atomon,
hasonldéan vz és v, a masikon. Cgvl = g, éQUQ = vy, C‘gvg = vy és C’2U4 = v3. Az egyik
C’é eredménye vs-v3 csere és v1-vy csere, a masik ilyen forgatas vi-vs és vo-vy cserét eredményez.
Az egyik 64 vi-et és vo-t helyben hagyja és vs-at vs-gyel cserél, a masiknél tiikrozésnél vs, vy
helyben marad, és vi-vy csere torténik. Az egyik Si-nél vh = vz, V5 = v1,V] = v4,V) = v2, a
méasiknal vl = vy, v) = v1,v] = v3, V5 = va.

Ezért xr(E) =4, xr(S4) = 0= x0(Cs) = xr(C}), xr(64) = 2.

(b) Redukaljuk ezt az abrazolast a karaktertabla segitségével.

Az ismert formula alapjan na, =1, np, =1, ng=1,azaz ' = A, ® By ® E.

(c¢) Keressiik meg az irreducibilis reprezentaciok szerint transzformalédo bazisvektorokat.
Payvr = L(v1 + s+ 03+ vz +vs +v3+01 +02) = (1 +v2 +v3+0s) = Pa,vg = Payvs = Pa,va,
ezt a vektort mar tényleg minden transzformacié helyben hagyja.
pBgvl = é(U1*U4*U3+U2*U4*W3+U1 +vg) = %(Ul +vy—v3—1y4) = pBﬂz = *pBQU3 = *pBQU47
ezt a vektort E,Cy és a két 64 helyben hagyja, a tébbi szimmetriamiivelet pedig az ellentettjébe
viszi. (V.6. karaktertabla By sora.)

Pgv, =

1201 +0+0—2024+0+0+0+0) = 1(v; —vy)
Ppus = 1205+ 040201 +0+0+0+0) = L(vs —vy) = —Ppv;
Ppus = L(203+ 040204 +0+0+0+0) = 1 (v3 — vy)
Ppug=L(204 + 040203+ 0+ 0+ 0+ 0) = 1(vy — v3) = —Ppus,

tehéat Osszesen 2 linearisan fiiggetlen vektort kaptunk.
4. Vizsgaljuk a transz-1,2-dikléretén pontcsoportjat. A csoport Cyp.

(a) Vegyiink fel minden atomon egy-egy darab z,y és z iranyu egységvektort! Készitsiik

el a pontcsoport abrazolasat ezen a bazison (in. koordinatareprezentacio)! Hatarozzuk

meg az abrazolas karakterét. 18 dimenzios abrézolas, xr(E) = 18, xp(Cy) = 0, xr(7)
0, xr(on) = 6.

(b) Redukaljuk az abrazolast a megfelels karaktertabla segitségével. ny, = 6,np, =
3,n4, = 3,np, = 6.

(c) Keressiik meg a transzlacios és rotacios szabadsagi fokok irrepjeit! x iranyu transzlacio:
1 dimenzi6s abrézolas, egy darab x iranyt vektorral. xo(E) = 1, x2(Cs) = =1, x2(i) = —1, xo(6n) =
1, azaz az x irdnyu transzlacié B, szimmetridja. Hasonldan Xy(E‘) =1, Xy(C’2) = —1,x,(1) =
—1,x,(61) = 1, ez is B,, szimmetriaju. =(E) = 1,x:(C) = 1,x.(2) = =1, x:(61) = —1, ez A,
szimmetriaju. Ezért I'y,, = 2B, @ A,.
R, szimmetraja Ay lesz, Ry, Ryt a tiikkrozés és a forgatéas is megforditja, az inverzié nem: B,.
Azaz I'yoy = 2B, @ Ay.
I' =T 4+ I'rot + Dyipr alapjan Ty = 54, © By @ 24, © 4B5,.
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5. Az ortogonalitasi relacidk felhasznalasaval egészitsiik ki a kovetkezs karaktertablat. Adjuk
meg a csoport rendjét és a konjugaltosztalyok elemeinek szamat is! Az els6 sor kell hogy
legyen a totalszimmetrikus reprezentécio, azaz csupa l-es. Az els6 oszlopbdl igy |G| = 14+1+4+9+9 =
24. Az oszlopok ortogonalitasabol kijonnek az elsé, a méasodik és a negyedik oszlop még hidnyzo elemei.
Azt is tudjuk, hogy az oszlopok sajat magukkal vett szorzata |G|/n.-t ad, ahol n. az adott oszlopnak
megfelels osztaly elemszama. Innen n; = 1, no = 3, ng = 8, ng = 6, és mivel Y n. = |G|, igy
ns = 6. Most mar a sorok ortogonalitasat is hasznalhatjuk, hiszen ismerjiik az 0sszes konjugaltosztaly

elemszamat. Ez alapjan megkaphatok az utolsé oszlop hianyzo6 elemei is.
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Doy | E 25, Co 2C, 204
A1 1 1 1 1
A, |1 1 1 -1 -1
By |1 -1 1 1 -1
By |1 -1 1 -1 1
E |2 0 -2 0 0

Cs, | E {2C5} {30}

A |1 1 1
As |1 1 -1
E |2 -1 0
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