Symetria i jej wykorzystanie w chemii
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Skrocony opis:

Wyklad w przystepny sposéb , oparty na przykladach , pokazuje znaczenie symetrii molekul w
rozwiazywaniu teoretycznych probleméw w chemii. Pokazuje znaczenie symetrii i teorii grup w
zrozumieniu teorii wigzania i budowy czasteczek. W czasie wykladu i éwiczen stuchacz zapoznaje si¢ z
licznymi przykladami i problemami ilustrujacymi sposéb zastosowania omawianej teorii do
réznorodnych zagadnien chemicznych a w szczegoélnosci spektroskopii molekularnej.

Opis przedmiotu:

OKkreslenie i twierdzenia teorii grup. Grupy, podgrupy, klasy

® Symetria czgsteczek i grupy punktowe symetrii. Elementy i operacje symetrii. Tabele mnozenia
grupowego. Reprezentacja macierzowa i jej wlasnosci. Charaktery reprezentaciji.

® Nieredukowalne i redukowalne reprezentacje. Male i wielkie twierdzenie o ortogonalnosci i
konsekwencje. Tabele charakteréw. Rozklad reprezentacji przywiedlnych na nieprzywiedlne.

® Reprezentacje i tabele grup cyklicznych.

® Teoria grup a mechanika kwantowa. Symetrycznie adoptowana baza. Wyznaczanie niezerowych
element6w macierzowych. Faktoryzacja réownann wiekowych.

® Podwyzszanie i obnizanie symetrii molekul i ich konsekwencje. Diagramy Kkorelacyjne
reprezentacji nieprzywiedlnych grup Dg_Cysy, Cs_C,, itd. Molekuly liniowe. Grupy o rzedzie
nieskonczonym. Iloczyny proste reprezentacji. Tabele charakteréw iloczynu prostego grup
Den=D¢ x C; oraz Oy, = O x C,. Symetria i degeneracja.

® Teoria pola ligandéw, klasyczna i kwantowa. Swobodne atomy i jony metali przejSciowych.
Rozszczepienie poziomow pod wplywem pola ligandow. Kompleksy okta- i tetraedryczne. Ocena
wielko$ci rozszczepienia orbitali d. Diagramy energetyczne orbitali molekularnych. Termy i
rozszczepienia terméw.

® Spektroskopia oscylacyjna. Widma IR i Ramana. Reprezentacje przywiedlne dragn normalnych i
ich rozklad na reprezentacje nieprzywiedlne. Symetria drgan normalnych, momenty przejs¢ i
reguly wyboru. Polaryzowalno$ci i momenty dipolowe. Diagramy korelacyjne dragn normalnych
dla molekut CH, — CH,D i CH; —CH,D, i dla molekut liniowych, symetria D,, - D *° h.

® Spektroskopia elektronowa. Symetria funkcji falowych. Reguly wyboru.
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