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Symetrie punktowe

Operacje symetrii danego obiektu — przeksztatcenia nie zmieniajgce
wygladu tego obiektu

Symetrie punktowe — takie, dla ktorych operacje symetrii zachowuja

przynajmniej jeden punkt przestrzeni
Elementy symetrii, wzgledem

Podstawowe punktowe ktorych wykonywane sq dane
operacje symetrii: operacje symetrii:

e  Obroty whasciwe =  osie obrotu

N Inwersja =  srodek inwersji

N Odbicie zwierciadlane =  pfaszczyzna zwierciadlana

. Obroty niewfaéciwe (obréti =  osie obrotow niewtasciwych
nastepujace po nim odbicie
od ptaszczyzny L do osi)

lub: e Obroty inwersyjne (obréti  —  osje inwersyjne

nastepujgca po nim
inwersja)
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Symetrie punktowe - obroty
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c. \J a)

o o

15.1 Niektére elementy symetrii szeScianu.
b)

0§ dwukrotna, tréjkrotna 1 czterokrotna

zostaly oznaczone zgodnie z obowigzujacg 15.2 Czasteczka NH; (a) ma of tr6jkrotna
(C3), natomiast czasteczka H,O (b) ma o8
dwukrotng (C>). Obydwie czgsteczki maja
rowniez inne elementy symetrii

konwencja

P.W. Atkins, Chemia fizyczna
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Symetrie punktowe - odbicia

15.3 Czasteczka H,O ma dwie plaszczyzny
zwierciadlane. Obydwie sa plaszczyznami
wertykalnymi (tzn. zawierajg o§ gléwna),
oznacza si¢ je wiec jako oy i o)

P.W. Atkins, Chemia fizyczna
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Symetrie punktowe — obroty niewtasciwe

15.6 a) Czasteczka CH4 ma czterokrotng oS niewtaSciwg (S4); czasteczka ta jest nieodréznialna
po obrocie 0 90° i nastgpujgcym po nim odbiciu w plaszczyZnie horyzontalnej, ale zadna

z tych operacji z osobna nie jest operacjg symetrii czasteczki. b) Etan w konformacji
naprzemianlegtej ma o§ Ss, ktéra jest ztozeniem obrotu o kat 60° i odbicia

P.W. Atkins, Chemia fizyczna
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Symetrie punktowe —
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obroty inwersyjne
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Rys. 1.5. Obrot inwersyjny. Punkt P, przechodzi w P pod wplywem obrotu o kat ¢ wzgledem osi pionowej,
a nastepnie w punkt P, przez inwersje wzgledem punktu O lezacego na osi obrotu

J. Ginter, Wstep do fizyki atomu, czgsteczki i ciata statego
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Symetrie punktowe — obroty inwersyjne

] ==

Rys. 1.7. Odbicie zwierciadlane wzgledem plaszczyzny po-
ziomej jest ztozeniem obrotu o kat = wzgledem osi piono-
wej i inwersji wzgledem punktu O

J. Ginter, Wstep do fizyki atomu, czgsteczki i ciata statego
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Podstawowe symetrqi&e szescianu
24

Six 2-fold axes Center of inversion

Nine mirror planes

@ 2007 Thomson Higher Education

http://www.nyu.edu/classes/tuckerman/honors.chem/lectures/lecture 20/nodel.html
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Stosowane oznaczenia

Element symetrii Schonflies | Hermann- | Streitwolf Operacja
(czasteczki) | Mauguin | (krysztaty)
(krysztaly)
Tozsamos¢ E 1 < 1-krotny obroét
Os obrotu Cn n 5n n-krotny obrot (360°/n)
Plaszczyzna symetrii o m D odbicie
Srodek symetrii J 1 J Inwersja

OS obrotu S . . n-krotny obrot + odbicie
niewtasciwego &

Os obrotu _ n bor n-krotny obrot + inwersja
inwersyjnego n

W krysztatach mozliwe s3 osie obrotu 1-, 2-, 3-, 4- i 6-krotne

02.04.2025
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Grupy punktowe

Zbior wszystkich punktowych operacji symetrii danego
obiektu, wraz z dziataniem polegajgcym na sktadaniu tych
operacji tworzq grupe
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02.04.2025

Grupy punktowe

(wedtug: P. Kowalczyk, ,Fizyka czasteczek”)

Zbior elementow G oraz dziatanie (mnozenie grupowe)
tworzg grupe, jesli:
w zbiorze G istnieje element jednostkowy e, taki ze eea = aee = a

kazdy element zbioru @ ma w tym zbiorze element odwrotny a’?,
takizealea=aeal=e

mnozenie grupowe jest tgczne: ae(bec) = (aeb)ec

Mnozenie grupowe nie musi by¢ przemienne. Jesli jest — grupa
nazywa sie przemienngq lub abelowqg

Liczba elementdw grupy nazywa sie rzedem grupy
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Grupy punktowe

e a b c d I

. rzad tej grupy wynosi 6

a a b e d I & . . :

° grupa JESt nieprzemienna
b b e o ,f C d ° np.:. cea-= d
( ¢ f d ¢ b a aec=f

P. Kowalczyk, Fizyka czgsteczek



02.04.2025

Klasy elementow sprzezonych

Jesli x i z s dowolnymi elementami grupy, to przeksztatcenie
podobienstwa y =zlexez prowadzi do elementu y sprzezonego do
X za pomocg elementu z

Petny zbidr elementow grupy, ktdre sg ze sobg wzajemnie sprzezone
(za pomoca dowolnych elementéw grupy) nazywa sie klasgq.

Fizyka materii skondensowanej i struktur pétprzewodnikowych - wyktad 3
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Grupa symetrii czasteczki amoniaku, C,,
Tabela grupowa grupy C,,

(notacja Schonfliesa)

Czgsteczka NH,

H

Gl ElGlal ol o e rzad tej grupy wynosi 6
> > . T 12l ¢ J grupa jest nieprzemienna
O 3 3
| | : X 5 . grupa zawiera 3 klasy:
alo|laoal|lo|c E | Gy

— {E} — klasa elementu

[

2 3 neutralnego
—  {G;, G’} —obroty
- {0y, 0,, 03} —odbicia

P. Kowalczyk, Fizyka czasteczek



Macierze operacji symetrii

Punktowe operacje symetrii s3 izometriami, a wiec kazdej z nich mozna
przypisac¢ jakgs macierz ortogonalng M (tzn. taky, ze M1 = M" oraz
detM = £1)

W oczywisty sposdb macierze te bedg spetniaty reguty mnozenia
grupowego:

jesli: aebh =c

to: M(a)-M(b) = M(c)

Zbiodr takich macierzy, z dziataniem mnozenia macierzy takze bedzie
stanowit grupe — jedng z mozliwych reprezentacji grupy operacji
symetrii G
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Macierze operacji symetrii
Na przyktad:

M(C.,)=

M(o,.)=

cCosx

Sin &

0

—sina 0]
cosa O
0 1
0
0
_1_
0
0
1_

— macierz obrotu wokot osi z o kat a

— macierz inwersji

— macierz odbicia w ptaszczyznie y =0



Co ,transformuje sie wg reprezentacji”?

Pole skalarne (np. V(7))
Pole wektorowe (np. E(7))
Dowolna ich kombinacja (iloczyn, gradient, itp.)

O pe ratO I ( N p . H adm | |t0 N |a N - petny Hamiltonian odpowiada reprezentacji

petnosymetrycznej, ale np. Hamiltonian zaburzenia nlekonlecznle)
Deformacja czasteczki e Cip e 90
Generatory obrotow R,, R, R, o o % ®
U'-.-'
o @
é o o




Charaktery reprezentacji

Charaktery reprezentacji to slady macierzy reprezentacji

Dla wszystkich wzajemnie sprzezonych elementdow grupy charaktery
sg takie same (tzn. dla wszystkich elementdéw danej klasy)

Charaktery wszystkich macierzy /, A, B, ... danej reprezentacji G
tworza wektor charakterow reprezentacji:

()
x(A4)
x(B)
L

Z(1) =




Charaktery reprezentacji

Wiasnosci wektorow charakterow reprezentaci

Dla kazdej reprezentacji nieprzywiedlnej (i tylko dla nieprzywiedlnej)
I kwadrat dtugosci wektora charakterow tej reprezentacji jest rowny

rzedowi grupy, n: uzyteczne kryterium
— 2 ' iedInosci
T ‘ — 5 hieprzywie
‘%( ) reprezentacji!ll

Wektory charakterow dwoch réznych reprezentacji nieprzywiedlnych
sg ortogonalne

}?(Fl)'}?(FZ) =0



Charaktery reprezentacji

Wsrod reprezentacji nieprzywiedlnych zawsze istnieje
jednowymiarowa reprezentacja jednostkowa, dla ktorej wektor
charakteréw ztozony jest z samych jedynek (najczesciej nazywana
jest ona reprezentacja A;)

Rozktadu reprezentacji przywiedlnej 1" na nieprzywiedlne I, mozna
dokonad poprzez rozktad wektora charakteréw reprezentacji
przywiedlnej ¥ na wektory charakteréw reprezentacji
nieprzywiedlnych I :

)?(Y) — Zai .;?(Fi)

a, okresla ile razy w blokowej postaci 1" wystgpi blok macierzy
reprezentacji I



Charaktery reprezentacji

Tabela charakteréw reprezentacji nieprzywiedlnych grupy C;,,

lub krocej:

E 2 -1 0 | (xy), (Ry,R))




Teoria grup a mechanika kwantowa

Rownanie Schrodingera opisujace dany uktad fizyczny jest niezmiennicze
wzgledem operacji symetrii tego uktadu. Tak wiec dziatanie tych operacji
symetrii nie moze zmieniac energii uktadu (nie wyprowadza poza dany
poziom energetyczny)

Funkcje falowe zwigzane z danym poziomem energetycznym uktadu przy
operacjach symetrii przechodzg nawzajem na siebie, czyli wyznaczajg pewng
reprezentacje (nieprzywiedlng !) grupy symetrii ukfadu.

Wymiar reprezentacji okresla liczbe réznych funkcji falowych o tej samej
energii, a wiec degeneracje stanu.

Bardzo czesto stany nazywa sie nazwami nieprzywiedlnych reprezentacji,
wedftug ktorych transformujq sie ich funkcje falowe.



Teoria grup a mechanika kwantowa

Teoria grup pozwala np.:

1. przewidzieé zerowanie sie elementéw macierzowych operatoréw z
funkcjami falowymi réznych standw (a wiec znalez¢ np. reguty
wyboru przejs¢ optycznych)

2. przewidzie¢ schemat rozszczepien stanow zdegenerowanych pod
wptywem zaburzenia obnizajgcego symetrie hamiltonianu

Ad. 1

- Stan poczatkowy ma okreslong symetrie (repr. )

- Hamiltonian zaburzenia ma okreslong symetrie (repr. ;)

- Przejscie do stanu koncowego o symetrii I, jest dozwolone gdy:

I'nel'y x Fp _
Pojedynczy foton o polaryzacji F||z
transformuje sie jak f(x) =«



