Molekularni vibrace

1) Zndme bodovou grupu n molekuly = zname jeji character table (vetné transformaci monomi a binomt)

n | gal'a | transformacni pravidla

T | Xa(Ty) |

atad h =) go této grupy.
Dimenze (multiplicita) I; jednotlivych vibraci T;: 37, 1% = h

nedegenerované médy: A (symetrické vzhledem k hlavni ose),

B (antisymetrické vzhledem k hlavni ose)
dvojité degenerované: E

trojité degenerované: T

indexy: vzhledem k o,: 1 (symetrické), 2 (antisymetrické)
vzhledem k i: g (symetrické), u (antisymetrické)
vzhledem k op,: 7 (symetrické), ” (antisymetrické)

2) Piispévek xr operace symetrie R do charakteru I' = {X,(T')} reducibilni reprezentace; za kazdy atom
touto symetrii nepohnuty:

R: xr
Ck: 1 + 2cos(2mk/n) (E =C¥)
Sk: —142cos(27k/n) (0= Si,i=S53)

3) Pocet a; vibraci typu A; v mechanické reprezentaci Zj a;A;j
a; = (1/h) 3, gaXa(l;)Xa(T)

4) Z celkového poctu vibraci mechanické reprezentace se pro nelinedrni molekuly odecte 6N stupiiti volnosti
- jedna vibrace za kazdou ze tii translaci (transformacni pravidla z,y,z) a jedna za kazdou ze t¥i rotaci

(transformaéni pravidla R;,Ry,R.) z charakter table. Pro linearni molekuly se neodecita rotace podle
jejich osy.

5) IR aktivni jsou ty zbylé mddy, které se transformuji jako monomy, Ramansky aktivni jsou ty, které se
transformuji jako binomy.

vylucovaci pravidlo: grupy obsahujici stfed symetrie maji disjunktni mnozinu Ramansky (index g) a IR
aktivnich (index u) vibra¢nich médi.



