
Quantum Chemie, Werkcollege week 6

Vraag 1: improper rotatie

Gebruik de resultaten van vorige week

1a. Laat zien dat:
σ(n)R(n, φ) = R(n, φ)σ(n).

1b. Gegeven de improper rotatie:

S(n, φ) = σ(n)R(n, φ).

Laat zien dat S(n, π) = −1.

1c. Bepaal het karakter van een improper rotatie.

Vraag 2: G.O.T.

Gegeven het G.O.T.

∑

ĝ∈G

D
(α)
mn(ĝ)D

(β)
m′n′(ĝ

−1) =
oG

oΓ(α)
δαβδmm′δnn′

2a. Laat zien dat

∑

ĝ∈G

χ(α)(ĝ)χ(β)(ĝ−1) = oGδαβ.

∑

C⊂G

oCχ(α)(C)χ(β)(C)⋆ = oGδαβ.

2b. Laat zien dat χ(α)(ĝ−1) = χ(α)(ĝ)⋆.

2c. Bepaal de karakter tabel van C3v gegeven het bovenstaande en de orthogonaliteit-
srelatie voor de kolommen van de karaktertabel:

∑

α

χ(α)(C)χ(α)(C′)⋆ = δCC′

oG
oC

.
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Vraag 3: Naftaleen
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D2h E C2x C2y C2z σxy σxz σyz i

Ag 1 1 1 1 1 1 1 1
Au 1 1 1 1 −1 −1 −1 −1
B1g 1 1 −1 −1 −1 −1 1 1
B1u 1 1 −1 −1 1 1 −1 −1
B2g 1 −1 1 −1 −1 1 −1 1
B2u 1 −1 1 −1 1 −1 1 −1
B3g 1 −1 −1 1 1 −1 −1 1
B3u 1 −1 −1 1 −1 1 1 −1

3a. Gegeven de karaktertabel van D2h, geef het aantal MOs per irreducibele repre-
sentatie voor de Hückel basis van naftaleen. Maak gebruik van:

nα =
1

oG

∑

C⊂G

oCχ(α)(g)⋆χ(g).
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