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Importancia de la simetria
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Simetrias espaciales en la naturaleza...

P =
Virus hepatitis B

...y construidas por los humanos

e Tratamiento matematico: Teoria de Grupos

e Estudio microscopico de la materia (atomos,
moléculas, solidos): ayuda potentisima




Estructura microscopica de la materia

e Agua gaseosa-liquida-solida: diferencia en fuerzas =
movimientos = orden

Fuerzas grande$§
en moléculas,

Gas (vapor) Liquido (agua) Solldo (hielo)
Moléculas H,0 aisladas ~ Moléculas desordenadas Periodicidad espacial
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Simetrias puntuales H,O Sin 5|metr|as Simetrias espaciales

Simetria microscopica
de moléculas y sdlidos

e Simetrias en moléculas:
— Grupos puntuales K
— Aplicaciones y ejercicios simples
e Simetrias en sistemas periddicos:
— 2D: grupos planos
— 3D: grupos de espacio
— Ejercicios y aplicaciones Bt ok
e Diferencia de color entre el rubi y la esmeralda

Operaciones puntuales de simetria

e Operacioén de simetria, R: transforma un objeto en
otro indistinguible del inicial

k
R: ®R3 —» R3 %3 base (i, j, k) ~ I }
e Operacioén puntual: al menos un punto fijo [

e Operador de simetria: elemento respecto al cual se
hace la operacion

Eje C,: giro2n/2 =7 Plano de reflexion o, Plano de reflexion ¢’

Propiedades de los grupos puntuales de

simetria

Grupo C,, = {E, Cy, 6,, 6,'} A

e Operacion interna: producto de operaciones

VR;;R,eG = RR,eG C.,o, € C,,
En general no commutativo: R,R, # R,R;

e Existe elemento neutro E (identidad)
VRe G RE=R C,E=C,

e Cada elemento tiene simétrico
VR,e G 3R, G RR,=E C.C,=E

e Asociativa:
Vv R, Ry R;e G (RyRy)R; = Ry(R;R;)




Operaciones y grupos puntuales

Grupo puntual C,, =
{E5 C31! C325 Gv’ Gv,’ Gv”}

Eje C;: giros 2n1/3 = 120° Plano de reflexion o,

e Cubo
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e Hemoglobina y grupo Hemo %
Y

Ejercicios: operaciones puntuale
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Piramide de base cuadrada
C,, ={E, C,',C;3 Cy 45}

e 9 grados de libertad
o Base (X0,Y0:20:Xn:YnsZr:XusYisZi) de V

e Matrices de operaciones R
R:V—>V
e Grupo representacion matricial

100000000 100000000
010000000 0-10000000
001000000 001000000
000100000 000000-100
000010000 0000000-10
000001000 000000001
000000100 000-100000
000000010 0000-10000
0000000O0T1 000001000
E C, o, o,

e Caracteres (trazas): 9-13 1

Modos de vibracion de H,O (grupo C,,)

e Cambio de base: reducir V a suma directa de
subespacios irreducibles, V=V, @V, ®

‘l:o &‘\.

B, rotacion eje x A, traslacion eje z

o0 ('.0 o e

A, simétrica B, antisimétrico A, cizalla

e Solo 3 tipos de subespacios irreducibles A,, B,, B,:
3 tipos de simetria en grupo C,,




Momento dipolar eléctrico

Horno de microondas

e Principio general: propiedades deben
ser compatibles con la simetria

e Momento dipolar eléctrico
n=22qR r
e Operaciones de simetria, compatibles \r u"

con existencia de una flecha (vector):
— No hay centro de simetria, i
— Solo un eje de rotacion, que sera paralelo a p c

— No hay planos perpendiculares a ese eje %
C, é

H,O dipolo eléctrico

e Radiacion electromagnética

Frequency (hertz)
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Horno de microondas

e Alimentos: agua, H,O molécula polar p = 0 /

Campo eléctrico oscilante

tiempo R

e Rotacion rapida (100 giros/seg) = calentamiento por
friccion
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Quiralidad

Quiral: no superponible con su imagen especular
Sistemas vivos son quirales: manos, pies, enzimas,...
No puede tener centro de inversion, i

Enantiomeros: moléculas isdmeros especulares

Giran plano de polarizacion de la luz de forma opuesta
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epinefrina R + enzima = ajustan epinefrinaS + enzima = no ajustan

THE MOST
BEAUTIFUL
MOLECULE

‘The Discovery of the Buckyball

R. Buckminster Fuller
Montreal, 1967

Cristal de Cq, Fullereno K,Cq,
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Materiales solidos

e Materiales y civilizacion

Materiales solidos cristalinos
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Estructura de un cristal

e Atomos que se repiten periédicamente en el espacio
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Motivo: atomos
Red: distribucién de puntos con colocados sobre todos

periodicidad espacial los puntos de la red

Red cristalina

e Espacio vectorial, conjunto de
infinitos puntos discretos con el
mismo entorno

R=na,+na,+nza; nel
e Base {a,, a,, a5}
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5 redes cristalinas 2D

e Celdas representativas de las 5 redes 2D
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e ¢Por qué no se considera una red cuadrada centrada?
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Relieve precolombino Mitla (Méjiccyé ,

e Obtén el tipo de red, motivo y celda representativa
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Diamante y grafito

Diamante

"
2

Atom;i??) ﬁ §3 8o

PEPs P 3En|acesfuertes
% 3933 39
D :
AL A =
ébiles _Q’"o J')

Grafito [

Red y motivo del grafito 2D
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Diferencia de color rubi-esmeralda

Importancia del rubi

PHYSICAL REVIEW B 72. 113104 (2005)

e Maiman, Nature (1960): primer laser

Origin of the different color of ruby and emerald

J. M. Garcia-Lastra,' M. T. Barriuso,' J. A. Arambur.? and M. Moreno®
‘Drpwmm@ﬂm de Fisica Moderna, Universidad de Camiabria, 39005 Santander, Spain
ZDe'pmmmmm de Ciencias de la Tlerra ¥ Fisica de la Materia Condensada, Universidad de Cantabria, 39005 Santaader, Spaia
(Received 26 April 2005; revised manuscript received 10 June 2005; published 7 September 2005)
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Pourquoi le rubis n'est-il
pas de la méme couleur
a que I"émeraude?

Question de Claire Debny, Paris v

Comme vous | lumire s outes e hngisearsclan- | touve dans un emironnement o

PHYSICAL REVIEW B T4, 115115 (2006)
Optical properties of Cr™* —doped oxides: Different behavior of two centers in alexandrite

1. M. Garcia-Lastra. J. A. Aramburu? M. T. Barriuse,” and M. Morens?
\Departamento de Firica Moderna, Universidad de Cantabria, 39005 Santander Spain
*Departamento de Cienciar de ia Tierra y Fisica de la Materia Condensada, Universidad de Cantabriz, 39005 Santander, Spain
(Received 29 May 2006; published 21 September 2006)
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Color y complejo CrOg

Sistemas macroscoépicos Sistemas microscopicos

Energia continua Energia cuantizada (discreta)
e Niveles de energia del complejo CrO,
E3
o — E
— 2
3 )
Cr3+ Luz no
Luz incidente E absorbida
- AE = 0.18 eV
E3
— :
— 2
Complejo CrO, — B
. Luz no
Luz incidente E1 absorbida

Diferencias en los complejos CrOg

e L. Orgel (Nature, 1952): E « R-5
AE(rubi-esmeralda) = 0.18 eV
R =197 pm

jQué raro! Rubi y
esmeralda son
materiales muy,duro

]Astpm K

r3+

Complejo CrO,

e E. Gaudry et al. (2004): medidas Absorcion Rayos X
(EXAFS) ?
R(rubi) = R(esmeralda) = 197 £ 1 pm L2

e Enormes campos eléctricos creados por
iones en interior del cristal: € ~108 V/cm

e Campo del resto de cristal sobre Cr en

Rubi: %0 Esmeralda: =0

Simetria C, = {E, C;} Simetria D, = {E, C,, 3C,}

¢

Garcia Lastra et al. (2005) s

e Rubi: ¢ =0 polariza los electrones

j E2
E,

e Confirmado por calculos muy precisos




