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Добро пожаловать! 
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Тема 6  Симметрия молекул и нормальных 

колебаний 

1 Точечные группы симметрии, элементы симметрии 
  
2 Определение группы симметрии молекулы 
 
3 Типы симметрии нормальных колебаний молекулы 
 
4 Активность колебаний многоатомной молекулы в ИК и КР 

 спектрах 
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1  Точечные группы симметрии, элементы симметрии 

Из информации о свойствах 
симметрии нормальных 

колебаний: 

упростить 
решение 

колебательной 
задачи 

определить 
активность 
нормальных 
колебаний 

молекулы в ИК и 
КР спектрах 

определить 
симметрию 

молекулы по её 
колебательным 

спектрам 
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Симметрия молекулы  

Элемент 
симметрии 

Симметрия 
молекулы 

Точечная 
группа 
симметрии 

Порядок группы 
симметрии 

Представление 
группы 
симметрии 

Приводимое 
представление 

Неприводимое 
представление 

Характер 
представления 
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Элементы (операции) симметрии  

Элементы 

симметрии 

nC
n

2

nS

     –ocь симметрии n-го порядка  (θ=      ) ; 
 

  – плоскость симметрии; 
 

      I – центр инверсии 
 

        - зеркально-поворотная ось симметрии n-го порядка  
   (θ=      )+ отражение в плоскости, перпендикулярной оси; 
 
   I (или С1) - тождественный элемент 

n

2
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Несколько 
Сn (n2)? 

Особые точечные группы 
высшей симметрии Td, Oh, Ih 

да 
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Рисунок 6.1 – Алгоритм определения точечной группы симметрии 
многоатомной молекулы 

2 Определение группы симметрии молекулы 
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C2υ I C2
z συ 

(xz
) 

συ (yz) 

A1 1 1 1 1 Tz xx, yy, zz 

A2 1 1 -1 -1 Rz xy 

B1 1 -1 1 -1 Tx Ry xz 

B2 1 -1 -1 1 Ty Rx yz 

C2 

Молекула H2O 

y 

z 

Элементы 
симметрии 

Точечная 
группа 
симметрии 

Характеры 
неприводимых 
представлений 

Типы симметрии 
(неприводимые 
представления) 

Точечная группа симметрия C2υ 
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3 Нормальные колебания многоатомной молекулы 

 классифицируются по типам симметрии  

А и В  - невырожденные колебания, 
Е - двукратно вырожденные колебания, 
F - трёхкратно вырожденные колебания 

А - колебание, симметричное относительно       ; 
      ,  i (если осей симметрии нет); 
B - колебание, антисимметричное относительно       ; 
      ,  i (если осей симметрии нет) 

z
nC

z
nC

g - колебание, симметричное относительно i 
u - колебание, антисимметричное относительно i  

1 - колебание, симметричное относительно συ 

2 - колебание, антисимметричное относительно συ 

  
  -  колебание, симметричное относительно h.  

  - колебание, антисимметричное относительно h.  
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 Определение числа колебаний s-го типа симметрии 

).)(()( 16
1

RRh
h

n
s

ii
i

i
s 

 Ri

 Rs
i

h – число операций симметрии в группе (порядок группы), 

hi – число операций симметрии в i-ом классе симметрии,  

       – характер приводимого представления в i-ом классе  

для операции симметрии R,  

     – характер неприводимого представления в i-ом классе 

 для операции симметрии R 
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,,, – число ядер, положение которых не изменяется 
 при выполнении соответствующей операции симметрии; 
  p=1, 2, … n-1. 

   RnTnnn ssss (6.2) (6.3) 
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. 

 4 Активность колебаний многоатомной молекулы 
 в ИК и КР спектрах 

2C 
sn

sn

s 

as

 Ri

2:( 

I C2
z    (xz) (yz) ИК КР   

A1 1 1 1 1 Tz xx, yy, zz 3              ),ИК,КР 

A2 1 1 -1 -1 Rz xy 1 0 

B1 1 -1 1 -1 Tx Ry xz 2 0 

B2 1 -1 -1 1 Ty Rx yz 3 ,ИК,КР 

9 -1 1 3 
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Желаю  успехов! 


