Vorlesung Methoden der Anorganischen Chemie Vorlage I - 6.12

6.4. Darstellungstheorie (Fortsetzung, Normalkoordinaten von H,0)
I. Basis: interne Verschiebungsvektoren

Basis: 2 Bindungsldngenénderungen d, 1 Winkeldnderung « A

reduzible 3-dim. Darstellung:

@ Matrix fiir E: EX = X; tr(E)=3 A Matrix fiir Co; tr(Cq)) = 1
1 00 dy dy 010 dy ds
010 dy | = do 1 00 d | = 41
0 01 o o 0 01 o o

© Matrix filr oy, tr(oy,) =1 ® Matrix fiir oy,; tr(oy,) =3
010 dy da 1 00 dy dy
1 00 d | = d1 010 dy | = do
001 a a 001 a a

1-dimensionale Darstellung (Spuren der Matrizen, Charaktere): 3 11 3
Reduktion:

E Cs Oxz Oy, a; Rechnung nach Formel
Ay 1 1 1 1 2% [3*1+1*1+1*1+3*1]
Ao 1 1 -1 -1 0* 411[3*1—1—1*1—1—1*(—1)—&—3*—1]
B, 1 -1 1 -1 0* %[3*1+1*(—1)+1*1+3*—1]
B, 1 -1 -1 1 1* 1[3*1+1*(—1)+1*(—1)+3*1]
2+1= 2-1= 2-1= 2+1=
3 1 1 3 —I=2A; +1DBs
Ergebnis: 3N-6 = 3 interne Bewegungen (hier: 2 A; + Bs)
II. Basis: 3N kartesische Verschiebungsvektoren ) k. )
reduzible 9-dim. Darstellung: %%y
O Matrix fir E: EX =X; tr(E)=9 @ Matrix fiir Cy; tr(Cs)) = -1
100000000 1000 000 00 x© —x0
010000000 0100 000 00]|v° —y©
001000000 0 010 000 00 20 20
000100000 0 000 00-100 xHl —xH2
000010000 0 000 000 =10 yab | = | —yH2
000001000 0000 000 01 7! 712
000000100 0 00-1000 00 x112 —xH
000000010 0 000 —-100 00 yH2 _—t
000000001 0 000 010 00 ,H2 ,H1
© Matrix fiir oy,; tr(oy,) =1 O Matrix fiir oy,; tr(oy,) =3
1 0000000O0O0 —-100 0 00 0 00
0-100 0 00 0 O 010 0 0000O00O0
0010 0000O00O0 001 0000O0O0
00000O01O00O0 000-100 0 00
00000O00-10 000010000
00000O0OO0O0T1 000 0O01O0O0O0
0001 0000O0O0 000 000-100
0000-10000 0000O00O0ODT1O0
000001000 0000O00O0OTO01

1-dimensionale Darstellung (Spuren der Matrizen, Charaktere): 9 -1 1 3
Reduktion:

| | E Co Oxy oy, | ai| Rechnung nach Formel |
Ay 1 1 1 1 3 9% 14+ (—1)*x1+1x1+3x*1]
Ay 1 1 1 O] L0t (1) 1k (=1) 4 30 (<))
B, 1 1 1 0| 24 0wt (C) (e £ 1 D435 (<1)
B 1 1 1 1| 39 How1g (C1) e (1) 4 1x(—1) 431
3+1+2+3 3+1-2-3 3-1+2-3 3-1-243
=9 =-1 =1 =3 — I =3A; +As +2B; + 3By

Ergebnis: 3N Gesamtbewegungen (intene + Gesamttranslationen und Gesamtlibrationen )



