SS 2010 Symmetrie: Anwendungen in der Chemie Vorlage 2.13

2.6. Gruppentheorie I1
2.6.1 Reduzible Darstellungen von Gruppen, Basen
Reduzible Darstellungen der Punktgruppe Csz, am Beispiel H2O

I. Basis: interne Verschiebungsvektoren

0 Matrix fiir E: Ex = x; tr(E)=3 0 Matrix fiir Co; tr(Cs)) =1
100 d; d; 010 d; ds
010 dy | =1 do 1 00 d | =1 &4
0 0 1 « « 0 0 1 « «

O Matrix fiir oy,; tr(oy,) =1 0 Matrix fiir oy,; tr(oy,) =3
01 0 d; ds 100 d; d;

1 00 d | =1 &4 010 dy | = do
0 0 1 « « (O 0 1 « (a

II. Basis: kartesische Verschiebungsvektoren x £

0 Matrix fiir E: Ex = x; tr(E)=9 O Matrix fiir Cy; tr(Cq)) = -1
100000000 -1000 000 00O x© —xO
010000000 0 -100 000 00O y© —y©
001000000 0 010 000 00 70 z0
000100000 0 000 00-100 xH1 —xH2
000010000 0000 000 —10 yib = —y12
000001000 0 000 000 01 M 712
000000100 0 00-1000 0O xH2 —xH1
000000010 0 000 —-100 00 yH2 —yt
000000001 0000 010 0O zH? ZH1

0 Matrix fiir oy,; tr(oy,) =1 0 Matrix fiir oy,; tr(oy,) =3
100000000 —-100 0 00000
0-100000 00 010000000
001000000 001000000
000000100 000-1000 00
0000000-10 000010000
000000001 000001000
000100000 000000-100
0000-100 0 0 000000010
000001000 0000000O0I1

IT1. Basis: Atomorbitale

0 Matrix fiir E (tr(E)=6) 0 Matrix fiir Co (tr(Cz)=0 )
100000 1s(H1) 0100 0 0 1s(H1)
010000 1s(H2) 1000 0 O 1s(H2)
001000 25(0) 0010 0 0 25(0)
000100 2p,(0) 0001 0 0 2p,(0)
000O0T1°0 2p,(0) 0000 —1 0 2py(0)
000001 2py(0) 0000 0 -1 2py (0)

0 Matrix fiir oy (xz) (tr( oy(xz) )=2) 0 Matrix fiir oy (yz) (tr(oy(yz))=4)
01000 O 1s(H1) 1000 0 0 1s(H1)
10000 O 1s(H2) 0100 0 0 1s(H2)
00100 0 25(0) 0010 0 0 25(0)
00010 0 2p,(0) 0001 0 0 2p,(0)

00 0O0T1 0 2p,(0) 0000 —-10 2p,(0)
00000 —1 2py (0) 0000 0 1 2py (0)



