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Temas a desarrollar

Elementos y operaciones de simetria
Productos de operaciones de simetria
Grupos puntuales de simetria

Simetria y momentos dipolares

Simetria y actividad optica

Tablas de caracteres

Integrales nulas y solapamiento de orbitales
Integrales nulas y reglas de seleccion



Simetria

Correspondencia exacta en la disposicion regular de las
partes o puntos de un cuerpo o figura con relacion a un
centro, un eje o un plano (RAE).

Algunos objetos son mas simétricos que otros
Una esfera es mas simeétrica que un cubo

Un cubo permanece invariable solo si se rota en ciertos
angulos



¢Qué es una operacion de simetria?

Transformacion de un cuerpo tal

Operacion

que la posicion final es fisicamente
indistinguible de la posicion inicial.

de simetria

F F2
Giro de 1202 en sentido horariq
/ B\ , / B\
F3 F2 F F3
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¢Qué es un elementos de simetria?

Entidad geométrica (punto, linea o
plano) respecto a la cual se realiza
una operacion de simetria.

Elemento de
simetria
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Elementos y operaciones de simetria

Identidad (E) Ausencia de modificaciones

Eje de simetria de
orden n o eje propio Rotacion de 360/n en torno al eje
de orden n (C,)

Plano de simetria (o) Reflexion de todos los nucleos respecto al plano

Reflexion a través de un plano sobre la bisectriz

Plano dihedral (o) del angulo formado entre dos ejes C,

Configuracion indistinguible de la original

Centro de inversion Inversion de todos los nucleos respecto del
(7) centro
Eje impropio de Rotacion de 360/n en torno al eje seguida de
orden n (S,) reflexion en un plano perpendicular al mismo
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Producto de operaciones de simetria

Operacion de

simetria

Cs; = rotar una molécula 120°
C3C3; = rotar una molécula 240° = 5'32
C3C3C5 = (:'33 = rotar una molécula 360°
633 = F = matriz identidad: no produce cambios
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Clasificacion de moléculas segun
su simetria

e Encontrar elementos de simetria de la molécula.

 Las moléculas con igual lista de elementos se
reinen en un grupo de simetria.

 Los grupos se nombran de acuerdo con los
elementos de simetria que poseen (Ej.: C,).

e Moléculas de un mismo grupo comparten
propiedades.

 Para identificar el grupo se utiliza un diagrama de
flujo.



Seleccionar el eje C,,
de n mayor. ¢Existen
nC, L C,?



https://symotter.org/tutorial/intro
https://symotter.org/tutorial/intro
https://symotter.org/tutorial/intro

a) Grupos C,, C;, y Cs, .

C, Identidad, E E=7
C; Identidad, E, y plano de inversion, i. E; i
C, Identidad, E, y plano especular, o. E; 6

b) Grupos C,, C,,y C, ;.

~ A ~ 2 a3 n_l
Cn; n=2, 3, 4... Ea Cn E, Cn’ n » Cn
Cno;n=2, 3, 4... E? Cnynav E' n»“v
Cnh; n=2, 3,... E? Cn Y Op 1 Cn E' n»Yh
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D, E, C, y n ejes dobles perpendiculares a C,

D E, C, y n ejes dobles perpendiculares a C,, y
nh
Oh

D E, C, y n ejes dobles perpendiculares a C,, y
nd n planos diedrales

D, Diatoémicas homonucleares

Sn; n=4, 6, 8... E7 Sn
S,=C; »>ya fue clasificada

Moléculas con n>4 son poco frecuentes



Fig. 12.11 Shapes corresponding to the point groups (a) T and (b} O. The presence of the Fig. 1242 The shape of an object belonging
decorated slabs reduces the symmetry of the object from T, and O, respectively. to the group T,.

Imagen extraida del libro «Quimica Fisica» Atkins y De Paula, 8° Ed, 2008



Sistemas de clasificacion de moléculas:
Schoenflies y Hermann-Mauguin

Table 12.1 The notation for point groups*

C. i
. m
C, | {Ji 2 G 3 Cy 4 Ci 6
o 2mm o, Im Cay 4mm Ce, G
Coy 2m Co 6 Cyp 4/m Ca &/m
D, 222 D, 32 D, 422 B2 622
Dy LT D, 62m Dy, 4 /mmm Dy 6/
Dy, 42m I, 3m 5y 4/m 5 3
T 23 T 43m I m3
O 432 oy, m3m

* In the International system (or Hermann—Mauguin system) for point groups, a number n denotes the
presence of an n-fold axis and m denotes a mirror plane. A slash (/) indicates that the mirror plane is
perpendicular to the symmetry axis. It is important to distinguish symmetry elements of the same type but of
different classes, as in 4/mmm, in which there are three classes of mirror plane. A bar over a number indicates
that the element is combined with an inversion. The only groups listed here are the so-called “crystallographic
point groups’ (Section 20.1).

GV Ferrari
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Simetria y momentos dipolares

Un C, - pu se situa en ese gje

Dos o mas C, no coincidentes - 11=0

Un o - 1 se situa en ese plano

Varios 0 - p se situa en interseccion de los
planos

1 > 1n=0 (inversion cambia sentido del p)



Mirror

Simetria y actividad o

CHO

optl‘ca | o Q ° T
Molécula quiral: no puede = O
Superponerse corn su imagen [181[ CH,0H
especular.

Ball-and-stick models

Son Opticamente activas (rotan
el plano de la luz polarizada)

Una molécula puede ser quiral solo si no posee un eje
de rotacion impropio:
No tieneS, —  puede ser opticamente activa
S, puede estar implicito: el grupo C,, tiene un S,

—

implicito: S,, = C,, o5,



Aplicaciones a la TOM N P
y a la espectroscopia |

(a) (b)

 En moléculas diatomicas y poliatomicas lineales los OM
se indican con o, w, etc., simbolos que indican simetria de
los OM respecto a la rotacion alrededor del eje principal
de la molécula

« Simetria o y m también se puede aplicar a OA individuales
de moléculas lineales: p, tiene simetria o

* Esta forma de designar orbitales se puede extender a
moléculas no lineales: g,m - a,a4, ¢, ¢,.

* Indican el comportamiento de los orbitales en las
operaciones de simetria del grupo puntual de la molécula



Caracteres

* El comportamiento de una propiedad v cuando se le aplica
una operacion R se expresa mediante un numero llamado
caracter: yx,(R).

* El conjunto de caracteres de una propiedad frente a todas
las clases de operaciones de simetria de un grupo forma
una representacion [,

UArC ov

Figura 1.8. Determinacion del conjunto de
caracteres o representacion de un orbital 2p  del
atomo central en una molécula G, tal como el
H,O. Esta representacion (1,—1,1,—1) recibe el

simbolo hl. (consultar mas adelante la tabla de

caracteres del grupo).
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Representaciones
irreducibles

* Todas las representaciones se pueden escribir en
funcion de unas pocas representaciones
irreducibles caracteristicas de cada grupo puntual
de simetria.

* La lista de todas las posibles representaciones
irreducibles de un grupo se denomina: tabla de
caracteres.



Tablas de Caracteres

 Es un cuadro que caracteriza los distintos tipos de simetria posibles en
un grupo puntual.

Operaciones de simetria Orden
Table 11.2* The C,, character table Comporta-
: 1 < ; miento de
C,y» 2mm E G, o, gy h=4 simetria de
A, 1 1 1 1 z 2y, % lexs :
A 1 1 l | funciones
— — X 5 5
2 4 indicadas
B, 1 =l 1 il X zx
B, 1 -1 -1 1 ¥ ¥z
N\

\ Caracteres (y): indican el comportamiento de
un orbital en cada operacion.

Representaciones irreducibles:
tipos basicos de comportamiento
que pueden tener los orbitales. Se
denotan con mayuscula

Los orbitales a los que se
» aplican se denotan con
minuscula
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Tablas de caracteres: simbolos

* Las representaciones irreducibles tienen nombres estandares, segun las
reglas de Mulliken:

* A 6 B unidimensionales
+ E bidimensionales (doblemente degeneradas)
* Tridimensionales T (o F) (triplemente degeneradas)

e Superiores G, H,....

* Si son unidimensionales y simétricas respecto al eje principal, se
denominan A, y si es antisimétrica B.

* Los subindices 1 y 2 designan que son simétricas o antisimétricas
respecto a un C_ perpendicular al eje principal, o a un plano de simetria
vertical si no hay C...

* Las primas (") y dobles primas (”) indican que son simétricas o
antisimétricas respecto a oy

« Si existe inversion, se denominan con los subindices g o u segun sean
simétricas o antisimétricas respecto a dicha operacion.



cDonde encontrar las tablas de
caracteres?

* http:/ /symmetry.jacobs-university.de/

Character tables for chemically important point groups

Nonaxial c, lc. o |- i i i
groups

Chgroups |Co |C3 |Gy (Cs ||GCs

D, groups Dy |D3 |Dy

Chv groups | Co,

Chh groups || Cop |C3p (Can| Csn || Cen |- |-

Dnn groups || Doy, ||D3p | Dan | Dsp | Den || Dzn (| Dan

Dng groups | Doy |[D3g |Dad | Dsq | Ded|| D74 | Dad

Spgroups Sy Sy |Sg |Ss ||S40(S12 |-
Cubic
groups T |[Ih |[Ig |© |[On ||I I
Linear Ceoy | Daapy |- ) ) )

groups




Algunas tablas de caracteres

Part 3 Character tables

The groups C,, C, C,

c E  h=1

(1)

A 1

C.=C, E 0}, h=12 C,=8 E i h=2

(m) (1)

A 1 I X, ¥ R, X%} A, 1 1 R,R,R, x%y' 2%
Oy z5 Xy ' Xp» X2, Y7

A 1 -1 %R, R, ¥z, X2 A, 1 -1 xp=

GV Ferrari
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The groups C,,,

C,.» 2mm E T a, a, h=4
Simétrica Ay 1 y 2 simétricas o antisimétricas respecto a un C, perpendicular al
respecto a C, A, eje principal, o a un plano de simetria vertical si no hay C,
Antisimétrica{ B, 1 -1 1 -1 X, x2 R,
respecto a C, B, 1 -1 -1 1 V> ¥z R,
Ciy 3mn E 2C,; 3o, h=6
A, 1 1 1 z, 28 "+
A, 1 1 1 R,
E 2 -1 ] (%, y), (23, x* — ¥?) (x2, yz) (R, R,)
(:4‘.1- 4mm E (-'.l 2(:4 2::!‘ 26,.5 h = 8
A, 1 1 1 1 1 z 25k +y?
A, 1 1 1 -1 ~ R,
B, 1 1 -1 1 -1 xt—y?
B, 1 1 -1 -1 1 xy
E 2 — 0 0 0 (x, ¥) (x2, y2) (R, R,)
GV Ferrari
23
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The cubic groups

T, 43m E 8C, 3¢, 60, 68, h=24
1 y 2 simétricas o
antisimétricas A 1 1 1 1 1 ' +yttz?
respecto a un C_ A, 1 1 1 -1 —1
perpepd@ular al 5 _1 2 0 0 (B2 =12 xt—y?)
eje principal, o a
. 3 0 -1 -1 1 (R, R, R,)
un plano de 4
simetria vertical si 2 3 0 -1 1 -1 (s 2)s (xps %2, y2)
no hay C,
O, (m3m) E 8C, 6C, 6C, 3C,(=C) i 65, 8S, i, 60, h=48
A 1 1 1 1 1 1 1 | 1 1 x*+y*+2°
A, 1 1 -1 -1 1 1 -1 1 1 -1
E, 2 -1 0 0 2 2 0 -1 2 0 (2% =2 —y% xt = %)
T, 3 0 -1 1 -1 3 1 0 -1 -1 (Ro R, R.)
Ty 3 0 1 -1 -1 3 -1 0 -1 1 (xy, yz, 2x)
A, 1 1 1 1 1 -1 -1 -1 -1 -1
Ay, 1 1 -1 -1 1 -1 1 -1 -1 |
E, 2 =1 0 ] 2 =2 ] 1 =2 0
T, 3 0 -1 1 -1 -3 -1 0 1 1 (%, 2)
T,, 3 0 1 -1 -1 -3 1 0 1 -1
GV Ferrari 24
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Tablas de caracteres: operaciones

 Podemos conocer la denominacion de simetria de
un orbital determinando los caracteres del orbital
y comparando con filas de la tabla de caracteres
de un grupo puntual.

* Obtener el caracter de un orbital frente a cada
clase de operacion del grupo se logra aplicando
las siguientes reglas:

* Los orbitales que cambian de posicion al aplicarles una
operacion, aportan caracter nulo.

* Los orbitales que permanecen invariantes al aplicarles
una operacion, aportan caracter 1.

* Los orbitales que se invierten al aplicarles una
operacion, aportan caracter -1.



Ejemplo: orbitales de la molécula de agua

Molécula: H,0
Grupo: C,,

Orbitales: 02p, — O2p,,

Fig. 11.22 A p, orbital on the central atom of
a C,, molecule and the symmetry elements
of the group.

Cs,s 2 E L, a, o,

A I
A, !
B 1
B, 1

02p,
X(Cz) = -1 = Bl OB2
x(c’y) =—-1= By

Entonces 02p, es un orbital b; y un OM
construido a partir de €l sera by

02p,
X(Cz) - _1 = Bl 0B2
X(O-,v) =1= B,

Entonces 02p, es un orbital b, y un OM
construido a partir de €l sera b,



* El comportamiento de los OA s, py d en un atomo
central con las operaciones de simetria es muy
importante.

* Las especies de simetria de estos orbitales se indican en
la tabla de caracteres:

C,,, 3m E 2C; 3a, h=6

|
A, 1 1 1 R,
2

-1 0 (x,¢), (X1, x°=9°) (xz, yz) (R, R

* Orbitales s: siempre abarca la representacion irreducible
totalmente simétrica (casi siempre A;, a veces A’;)

» Orbitales p: p, tiene especie de simetria A; en
C3y m1§ntras que px Y Dy tienen en conjunto 81metriq E,
es decir que p, y p, juntos abarcan una representacion
irreducible de especie de simetria E.

* Orbitales d: d,z tiene especie de simetria A; mientras que
dyz, Ay ,dyy, dy2_,2 pertenecen a E y forman un par de
degeneracion doble.

Imagen extraida del libro «Quimica Fisica» Atkins y De Paula, 8° Ed, 2008



Simetria de combinaciones lineales
de orbitales

e Hasta hora clasificamos orbitales individuales
segun su simetria

* Esto puede aplicarse a combinaciones lineales de
orbitales atomicos relacionados por operaciones
de simetria de la molécula.



Ejemplo Y-

Molécula: NH;
Grupo: C3,,
Orbital: combinacion lineal de orbitales Hls

VY, =Hlsy + Hlsg + Hls, = sy +sg + s, =¥, + W5 + ¥,

X(E) =1 x(C3) =1 x(o,) =1
C,,» 3m E e 3o, h=6

E 2 ~1 0 (%, ¥), (x3, x2 =7 (22, y2)

Entonces W, es de especie de simetria A; y contribuye a a,
orbitales moleculares en la molécula de NH;.



Integrales nulas y
solapamiento de orbitales

* Supongamos que debemos resolver la integral de
solapamiento:

5= ff1f2 dt

f1 ¥ f; son funciones, podrian ser OA.
Si S =0 = no hay solapamiento y no se forma OM

A partir de las tablas de caracteres puede
conocerse queé integrales son necesariamente
iguales a cero y, en consecuencia, no forman OM.



Criterios para integrales nulas

S = jf1f2 dt

* § es independiente de la orientacion de la molécula = no
varia con ninguna operacion de simetria de la molécula.

* dt no varia con ninguna operacion de simetria.

* S # 0 solo si f;f, no varia con ninguna operacion del
grupo puntual de simetria de la molécula.

 Para que S # 0 f;f, debe tener especie de simetria A; (o su
equivalente en otros grupos)

» La teoria de grupos establece las integrales que deben ser
cero debido a la simetria, pero una integral puede ser
nula por otros motivos

GV Ferrari S



cComo definir qué especies de
simetria abarca el producto f;/,?

Defina la especie de simetria de las funciones
individuales f; y f, segun la tabla de caracteres y
escriba los caracteres en dos filas en el mismo orden
en que parecen en la tabla.

Multiplique los numeros de cada columna y escriba los
resultados en el mismo orden.

Observe la fila obtenida y verifique si se puede expresar
como una suma de caracteres de cada columna del
grupo. S = 0 si esta suma no contiene a A,



Ejemplo: solapamiento entre Sy y 54

MOIéCUla: NH3 5, 3m E 2G; 3o, h=6
Grupo: C3, A, . | | ey
- A, 1 1 1
1= SN O I 2 =1 ) (x, ¥), (xy, x2 = %) (x2, y2)

f =81 =S4 +Sp+sc S,O"\Os,

Para sy : y(C3) =1; y(o,) =1 — abarca a A,
Para s; : y(C3) =1; x(0,) =1 — abarca a4,

i 1
fa 1
fifz 1

=

1
1
1

Los caracteres son de A4, por lo tanto f;f, contiene a A; y
S #0.



Descomposicion de un producto directo

* En muchos casos el producto de las funciones f; y f5
abarca la suma de representaciones irreducibles.

» Para resumir este resultado se utiliza la expresion
simbolica:
A, X By = A, +B; descomposicion de un producto directo

* +y X no son signos comunes de adicion y multiplicacion,
sino que indican operaciones de matrices.

» Existe un procedimiento para descomponer estos
productos y encontrar la suma de las de
representaciones irreducibles.



Procedimiento para descomponer un producto directo

1. Realice una tabla y encabece con las operaciones de simetria del grupo

2. En la primera fila escriba los caracteres de las especies de simetria que
se quiere analizar

3. En la segunda fila escriba los caracteres de la representacion irreducible
deseada (I)

4. Multiplique ambas filas, sume los productos y divida por el orden del
grupo

S.

El resultado es el numero de veces que aparece I' en la descomposicion

Ejemplo: ¢Aparece A; entre las esEeCies de simetria abarcadas por un
producto Cde caracteres 8, -2, -6, 4 en el grupo C,,,?

E C, o, o, Cyy 2mm E C, o o’ h=4

fif. 8 -2 -6 4 5
A,

| 1
| 1

4, 1 1 1 B 1 1 1 | X, Xz R,
1 1

8 -2 -6 4 B,

8 —2 -6+ 4 = 4 este resultado dividido por el orden del grupo (h = 4) da un
valor de 1 = A; aparece una vez en la descomposicion.

Si repetimos para las cuatro especies de simetria hallamos que f; f, abarca a



Orbitales con solapamiento no nulo

» Estas reglas permiten decidir que OA pueden solaparse
en la molécula.

» Solo los orbitales de la misma especie de simetria pueden
tener solapamiento no nulo y por lo tanto pueden formar
combinaciones enlazantes y antienlazantes.

» La seleccion de OA con solapamiento mutuo es el primer
paso para la construccion de OM segun CLOA.

* Los OM formados a partir de un dado conjunto de OA
con solapamiento se indican con la letra minuascula
correspondiente a la especie de simetria (a;,aj si son
antienlazantes)

* De este modo puede determinarse qué orbitales formaran
parte de enlaces



Combinaciones linecales
adaptadas a la simetria

La teoria de grupos permite generar combinaciones lineales de
una dada simetria a partir de un conjunto arbitrario de OA,
estas son combinaciones lineales adaptadas a la simetria y
son la base de la construccion de OM por CLOA.

Reglas:

1. Construya una tabla que muestre el efecto de cada operacion
sobre cada orbital de la base original

2. Para generar la combinacion de una especie de simetria
especifica trabaje con una columna por vez de esta forma:

a) Multiplique cada miembro de la columna por el caracter de la
operacion correspondiente

b) Sume todos los orbitales de cada columna multiplicados en el
punto anterior

c) Divida la suma por el orden del grupo



Ejemplo: encontrar OM de simetria especifica a
partir de una base

Molécula: NH;
Grupo: C3,

Base (sy, Sa,Sg; Sc)

A partir de la base formamos la tabla:

Cyr

3m

3o, h=6

A,
A,

E

I z, 2 X+t

] (x¢), (xy,x° =)

Base original

SN Sa  SB Sc

E sy s4 Ssg Sc
C; sy Sg Sc  Sa
C; Sy Sc  Ss S
oy, SN Sa Sc SB
o, SN SB  Sa Sc
0, SN Sc Sp Sy

Para generar la combinacion 4; tomamos
los caracteresde 4; (1, 1,1,1,1,1)y

aplicamos reglas 2.ay 2.b

lPOCSN‘|'SN‘|'SN‘|‘SN‘|‘SN‘|'SN

SN
Yx 6—
h

SN

Sil

La combinacion de simetria A; que se
puede formar a partir de sy es sy mismo.

La misma técnica se puede aplicar a la
segunda columna:

1
Y o — (SA+SB+SC+SA+SB+SC)

1
=—(25A + 255 + 25¢) ——(sA +5sg+50) =5

La misma combinacion se obtiene de las
otras dos columnas.

El1 OM completo obtenido por combinacion
lineal de todos los orbitales adaptados a la
simetria A;, el OM a, es:

l‘IJZCNSN'l'ClSl

Imagen extraida del libro «Quimica Fisica» Atkins y De Paula, 8° Ed, 2008



Integrales nulas y reglas de seleccion

« En mecanica cuantica es importante conocer cuando son
nulas las integrales de la forma:

I'= jf1f2f3 dt

» Para que I # 0 el producto f;f,f; debe abarcar A;(o su
equivalente) o contener un componente que abarque A4;.

« Para comprobar esto se multiplican los caracteres de las
tres funciones segun lo explican las reglas dadas
anteriormente.



Ejemplo: (Puede anularse la integral [ (3dzz) X (3dxy) dTt em
una meolécula C,,?

C,,» 2mm E C, o, a, h=4

A I
A, |
B 1
B, 1

oM oH M
& 3 -
-
=

De la tabla debemos extraer las representaciones irreducibles o
especies de simetria abarcadas por z?, x y xy y luego proceder de
la misma forma que en el caso anterior:

E C, o, O,
fi =z° 1 1 1 Aq
f, =x 1 -1 1 -1 B4
fz =xy 1 -1 -1 A,

ffefs 1 -1 11

Los caracteres son de B,, no los de A; por lo que la integral es
necesariamente cero



Reglas de seleecion

La intensidad de una linea espectral originada por la
transicion molecular entre un estado inicial con funcion de
onda ¥; y un estado final con funcion de onda ¥y depende del
momento dipolar de transicion, ps;. El componente z de este
vector se define como:

Uz i = —ejLPf zW¥; dt

que es una integral del tipo:

I'= jf1f2f3 dt

Entonces, conociendo la simetria de los estados inicial y final.
Y definiendo si la integral es nula o no podemos saber si una
dada transicion esta permitida o prohibida.



Reglas de seleecion: Ejemplo

Investigue si en la molécula

s, 2emim E

de agua (grupo C,,) la

transicion de dipolo eléctrico
de un electron en un orbital
a,; a un orbital b, esta B,

-1 =1 Xy

| | XX

permitida o prohibida.

Deben examinarse los tres componentes del
momento dipolar de la transicion :

r LIJf Z ‘-IJL- dT f_%
h
fi
hhf

|
|
®

Uz fi =

Uz fi = —¢€ Jr b; z a;dt

Los caracteres son de B;, no los de A; por lo
que U, r; = 0y la transicion no estaria
permitida

Imagen extraida del libro «Quimica Fisica»
Atkins y De Paula, 8° Ed, 2008



Reglas de seleccion: Ejemplo

C,,, 2mm E C, a, o, h=4
A | | | | z z2, 12, ]
A, I 1 -1 -] Xy R
B | | 1 I Xy XZ R
B, l | 1 1 Vs ¥ R,
7 d Uy r; = —€ | by x adt
Hy, fi e 1Y 4147 =
E C, o, o, I C; o, o,
1y 1 -1 1 -1 1, 1 -1 1 -1
f 1 -1 -1 1 1, 1 -1 | —1
fi 1 1 1 1 f, 1 1 1 1
flfzf.% 1 1 -1 -1 flfzfs 1 1 I 1
Los caracteres son de A,, no los de Los caracteres son de A; por lo
A; porloque u, s =0yla ue . # 0 v la transicion esta
v.f q Hx fi y
transicion no estaria permitida permitida
GV Ferrari 43
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Reglas de seleccion: Ejemplo

C,,» 2mm E s a,

=1 Xy R,
I X, XZ R
1 ¥z R

v v
f 1 -1 1 -1
f, 1 -1 —1 1
fi 1 1 1 1
flef,% 1 1 -1 -1

Los caracteres son de A4,, no los de
A, porloque pu, s =0yla
transicion no estaria permitida

GV Ferrari

La radiacion emitida o
absorbida esta polarizada en x

fi 1 -1 1 ~1
£ S S -1
f; 1 11 1
hhf 1 L1 1

Los caracteres son de A; por lo
que Uy r; # 0y la transicion esta
permitida

44

Imagen extraida del libro «Quimica Fisica» Atkins y De Paula, 8° Ed, 2008
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¢ Terminamos la teoria del Tema 4!

https://gifsanimados.de/fuegos+artificiales

Es hora de resolver los ejercicios.
Recuerden que pueden consultar
en el aula virtual, por correo
electronico o en forma presencial
la proxima clase.

Exitos!

GV Ferrari 2025



46

Atkins, P., & de Paula, J. (2010).
Physical Chemistry (9° Ed.). Oxford
University Press.

Atkins, P, & De Paula, J. (2008).
Quimica Fisica (8°). Ed. Médica

Bib]i()gl’ﬂﬁa Panamericana.

Levine, I. (2001). Quimica Cuantica
(5°). Pearson Educacion.

GV Ferrari 2025 .-




	Simetría  Molecular
	Temas a desarrollar
	Simetría
	¿Qué es una operación de simetría?
	¿Qué es un elementos de simetría?
	Número de diapositiva 6
	Producto de operaciones de simetría
	Clasificación de moléculas según su simetría
	Número de diapositiva 9
	Número de diapositiva 10
	Número de diapositiva 11
	Número de diapositiva 12
	Número de diapositiva 13
	Simetría y momentos dipolares
	Simetría y actividad �óptica
	Aplicaciones a la TOM y a la espectroscopia
	Caracteres
	Representaciones irreducibles
	Tablas de Caracteres
	Tablas de caracteres: símbolos
	¿Dónde encontrar las tablas de caracteres?
	Algunas tablas de caracteres
	Número de diapositiva 23
	Número de diapositiva 24
	Tablas de caracteres: operaciones
	Ejemplo: orbitales de la molécula de agua 
	Número de diapositiva 27
	Simetría de combinaciones lineales de orbitales
	Ejemplo
	Integrales nulas y solapamiento de orbitales
	Criterios para integrales nulas
	¿Cómo definir qué especies de simetría abarca el producto  𝑓 1  𝑓 2 ?
	Ejemplo: solapamiento entre  𝑠 𝑁  y  𝑠 1  
	Descomposición de un producto directo
	Procedimiento para descomponer un producto directo
	Orbitales con solapamiento no nulo
	Combinaciones lineales adaptadas a la simetría
	Ejemplo: encontrar OM de simetría específica a partir de una base
	Integrales nulas y reglas de selección
	Ejemplo: ¿Puede anularse la integral     3 𝑑  𝑧 2     𝑥  3 𝑑 𝑥𝑦     𝑑𝜏 en una molécula  𝐶 2𝑣 ?
	Reglas de selección
	Reglas de selección: Ejemplo
	Reglas de selección: Ejemplo
	Reglas de selección: Ejemplo
	¡Terminamos la teoría del Tema 4!
	Bibliografía

