UN NUEVO DIAGRAMA DE FLUJO DE ARBOL INVERTIDO
PARA CLASIFICAR GRUPOS PUNTUALES
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Resumen

La clasificacion de la simetria de una molécula particular dentro del grupo puntual
apropiado desempefia un papel fundamental en la aplicacion de la teoria de grupos para
resolver problemas quimicos. Aunque hay diferentes enfoques para esta clasificacion, la
propuesta de Carter de un diagrama de flujo de arbol invertido en 1968 ha sufrido muchas
variaciones y actualmente se pueden encontrar diversos ejemplos en la literatura. Sin
embargo, en algunos casos la simplicidad se ha convertido en complejidad y el valor del
diagrama original no se ha reconocido por completo. En este trabajo se presenta un nuevoy
sencillo diagrama de flujo de arbol invertido. Desde nuestro enfoque se plantea una serie de
preguntas en cada punto de acuerdo con la presencia de un elemento particular de simetria.
La respuesta a cinco de estas preguntas permite al estudiante avanzar rapidamente en la
clasificacion al alcanzar una de las siete secciones del arbol, las cuales contienen una gran
cantidad de informacion sobre la simetria de la molécula que se analiza.
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Los conceptos de simetria han sido introducidos de manera continua en el plan curricular de
quimica desde el trabajo pionero de Cotton en 1963. Estos conceptos se abordaban
inicialmente en libros avanzados de texto de quimica inorganica, especialmente en
capitulos sobre espectroscopia o métodos fisicos. Actualmente, se incluye una descripcion
de los conceptos de simetria y una introduccion a la teoria de grupos en los primeros
capitulos de este tipo de libros de texto.

Clasificar facil y rapidamente una estructura molecular segin el grupo puntual al que
pertenecen sus operaciones de simetria puede representar un problema inicialmente, pero
el problema se simplifica si contamos con un diagrama guia que nos permita arribar a las
asignaciones correctas por medio de la repuesta a preguntas sencillas. Estas preguntas se
encuentran ordenadas en una secuencia logica y generalmente son presentadas mediante
un diagrama de flujo. Con base en las ideas originales de Carter, el diagrama que aqui se
presenta permite clasificar de una manera sencilla las operaciones de simetria de una
molécula dada en el grupo puntual correspondiente. Este grupo puntual consiste en un arbol
invertido presentado en forma de diagrama de flujo, el cual contiene cinco preguntas basicas
que permiten el acceso a siete secciones del arbol como se especifica en la siguiente tabla.

Grupos puntuales asociados a cada sector en el Diagrama de Arbol Invertido

Seccion Grupo Puntual
Grupo de la Esfera Kn
Grupos Infinitos Deohy Coov
Grupos Simples C,,C,C;
Grupos Platonicos I, On, T4
Grupos Diedros Drny Dnd, D
Grupos Axiales Cihs Covs Can
Grupo Axial Impropio Son
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La entrada a cada seccion permite descartar un gran numero de grupos puntuales para
concentrarse en preguntas sencillas que permitan encontrar el grupo puntual

correspondiente facil y rapidamente.
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1. Se inicia con la pregunta sobre si existen varios ejes C» (mCx) y si la respuesta es

afirmativa, esto correspondera al grupo de la esfera K.
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Si lo anterior no es asi, se prosigue a la siguiente pregunta sobre si la molécula posee

Cw. Si la respuesta es afirmativa, esto correspondera a los grupos infinitos y la
presencia de un centro de inversion definira si ésta pertenece al grupo puntual De 0
Coov-

Si, por el contrario, la molécula no posee C«, la siguiente pregunta sera si posee un

eje de orden n (C.). Si esto no es asi, se entrara a la seccion de los grupos simples,
donde la presencia de un plano o un centro de inversion definira si la molécula es C; o
Ci, pero si esto no se presenta, la molécula pertenecera al grupo puntual C;.

Si, por el contrario, la molécula posee varios C, (mC,) la molécula pertenecera a los
grupos platonicos. Si posee ejes de orden 5, pertenecera al grupo puntual I, pero si
no posee Csy tiene centro de inversion, pertenecera al grupo puntual Oy. Si esto no es
asi, entonces pertenecera al grupo puntual T..

En caso de que la molécula tenga un eje de mayor orden C,, la siguiente pregunta sera
si posee C, perpendiculares a C,. Si es asi, la molécula pertenecera a los grupos
diedros, en cuyo caso la presencia de plano horizontal o plano diedro definira si la
molécula es D, 0 Dua. Por otro lado, si la molécula tiene un eje de mayor orden y no
posee ejes C, perpendiculares, la molécula pertenecera a los grupos axiales y la
presencia de plano horizontal o vertical definira si la molécula pertenece al grupo
puntual Can 0 Cn.. Si Unicamente la molécula posee un eje de orden n (C.,), entonces el
grupo puntual correspondiente sera C.. Finalmente, si la molécula posee un eje
impropio de orden par (2n), la molécula pertenecera al grupo puntual axial impropio

SZn.

De esta manera, a partir de cinco preguntas clave, es posible asignar una de las siete

secciones a las que el grupo puntual de una molécula puede pertenecer y continuar con

preguntas sencillas para determinar facilmente el grupo puntual que describe totalmente la

simetria de la molécula en cuestion.

Asi, el primer paso para la aplicacion de la teoria de grupos para la comprension del

comportamiento molecular se establece facil y rapidamente por medio del diagrama aqui




presentado. Las direcciones electronicas que se sugieren a continuacion permiten realizar
la clasificacion de un gran numero de ejemplos.

http://symmetry.otterbein.edu/tutorial/index.html
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http://www.reciprocalnet.org/edumodules/symmetry/pointgroups/examples.html
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http://es.webgc.org/printable-symmetrypointgroup-d2h.html

Consultada por ultima vez el 12 de septiembre de 2017.

http://newton.ex.ac.uk/research/qsystems/people/goss/symmetry/Molecules.html
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