Лабораторна робота №2.Опис коливань молекул у гармонічному наближенні.
Мета:Одержати уяву про поняття симетрія, операція симетрії, елементи симетрії молекул.
Матеріали і обладнання:комп’ютер, методичні вказівки до виконання лабораторної роботи.
Хід роботи:

Теоретична частина

Завдання 1:Засвоїти операції та елементи симетрії системи (молекули), системи для позначення операцій симетрії в квантовій хімії та спектроскопії, типи елементів симетрії за Шенфлісом.

Завдання 2:Точкова група симетрії C2V. Операції симетрії для води.

Завдання 3:Точкова група симетрії C3V. Симетрія молекули NH3.
Завдання 4: Точкова група симетрії D3d. Симетрія молекули С2Н6.

Завдання 5: Циклічні групи обертань: група c1, c1V:{E, τy}; ci:{E, i}, cnV, cnh, діедричні групи Dn, Dne, Dnh.
Завдання 6: Кубічні точкові групи. Неперервні точкові групи.
Практична частина

Завдання 1: Засвоїти схему систематичного пошуку генераторів при визначенні точкової групи симетрії молекули.
Контрольні запитання:

1. Покажіть, що операції симетрії молекули H2O утворюють групу. Чому ця група називається точковою? Як вона позначається?

2. Покажіть, що операції симетрії молекули NH3утворюють групу.

3. Покажіть, що точкова група симетрії c3V є абелевою.
4.Покажіть, що точкова група симетрії c3V є  неабелевою.
5. Перелічіть операції симетрії в точкових групах c2h іc3h. Наведіть приклади молекул, що належать до точкових груп c2h іc3h.

6. Перелічіть операції симетрії в точкових групах cn. Наведіть приклади молекул, що належать до точкової групи симетрії cn.
Задачі для самоперевірки

1. Визначте точкову групу симетрії таких молекул: а) H2, HCl, BeCl2;б) OF2, ClF3; в) SF2, NF3; г)BF3, PCl5.
2.Побудуйте симетризовані ЛКАО для молекул H2O, NH3, CH4.
3. Побудуйте симетризовані ЛКАО для іонів CO32-, NO3-.електронну формулу CN-.
4. Побудуйте симетризовані ЛКАО для молекули CO2.
