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1　引言

分子的对称性涉及到大量的分子空间结构知识以及矩阵计

算[1]。普通院校化学系的学生一般数学专业知识不深，大量的

矩阵计算及空间结构对普通院校化学系的学生来说，是个难题，

大部分学生反映该章内容很抽象，难于理解，这对学生完整的

结构化学知识体系框架的建立不利。

Matlab是可视化的面向科学与工程计算的大型优秀科技应

用软件，其语句简练，功能强大，简单实用，在化学工程中有

广泛的应用前景[2-5]。矩阵计算和分子的空间结构是分子的对

称性这一章教学中的难点，因其涉及到复杂的非线性方程，求

解过程费时、烦琐。在本章的教学过程中，引入Matlab软件，

在课堂上用 Matlab 处理本章的教学难点，可大大提高运算速

度，使学生更容易弄懂传统教学方法无法讲清楚的知识点，提

高了教学质量，有利于学生完整的结构化学基础知识体系框架

的建立。

2　方法

在教学过程中，用Matlab的矩阵计算演示反轴和映轴的变

换矩阵，并用Matlab举例说明矩阵的约化。然后用Matlab的plot

命令画出 z 2，x 2-y 2，xy，xz，yz 函数的角度分布图，以便

学生直观的了解 z2，x 2-y 2，xy，xz，yz 等基所隶属的不可

约表示。

3　讨论与结论

3.1 反演操作和旋转反映操作

反轴I
n
和映轴S

n
的概念是分子的对称性中教学的难点，用

常规画图的方法证明很繁琐，导致学生很难理解，在此教学过程

中引入Matlab，可在课堂上向学生直观地演示推算过程，从而讲

清反轴I
n
和映轴S

n
的概念。以I

6
反轴和S

6
映轴为例。
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在课堂上可直接演示 1
3

5
6

5
6 CiCI hs== ，如下：

>> i=[-1,0,0;0,-1,0;0,0,-1];
>> C61=[cos(pi/3),-sin(pi/3),0;sin(pi/3),cos(pi/3),0;

0,0,1];
>> I61= i*C61
I61 =
   -0.5000    0.8660         0
   -0.8660   -0.5000         0
         0         0   -1.0000
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>> I61=[-1/2,sqrt(3)/2,0;-sqrt(3)/2,-1/2,0;0,0,-1];
>> I65=I61*I61*I61*I61*I61
I65 =
   -0.5000   -0.8660         0
    0.8660   -0.5000         0
         0         0   -1.0000

得

ú
ú
ú
ú

û

ù

ê
ê
ê
ê

ë

é

-
-

--

=
1        0              0

0     2/1     2/3

0   2/3    2/1
5
6I

>> i=[-1,0,0;0,-1,0;0,0,-1];
>> C65=[cos(5*pi/3),-sin(5*pi/3),0;sin(5*pi/3),cos

(5*pi/3),0;0,0,1];
>> i*C65
ans =
   -0.5000   -0.8660         0
    0.8660   -0.5000         0
         0         0   -1.0000
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>> sigmah=[1,0,0;0,1,0;0,0,-1];
>> C31=[cos(2*pi/3),-sin(2*pi/3),0;sin(2*pi/3),cos

(2*pi/3),0;0,0,1];
>> sigmah*C31
ans =
   -0.5000   -0.8660         0
    0.8660   -0.5000         0
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         0         0   -1.0000
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>> sigmah=[1,0,0;0,1,0;0,0,-1];
>> C61=[cos(1*pi/3),-sin(1*pi/3),0;sin(1*pi/3),cos

(1*pi/3),0;0,0,1];
>> sigmah*C61
ans =
    0.5000   -0.8660         0
    0.8660    0.5000         0
         0         0   -1.0000
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>> i=[-1,0,0;0,-1,0;0,0,-1];
>> C32==[cos(4*pi/3),-sin(4*pi/3),0;sin(4*pi/3),cos

(4*pi/3),0;0,0,1];
>> i*C32
ans =
    0.5000   -0.8660         0
    0.8660    0.5000         0
         0         0   -1.0000
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其它反轴和映轴可用类似方法向学生演示，Matlab 的程序
简单，计算快捷，现场演示让学生很容易理解新知识。

3.2 矩阵的约化
矩阵代数证明，任何一个矩阵A，都可以找到一个合适的

变换矩阵S，经过相似变化S-1AS，将矩阵A变成对角方块矩阵，

这种相似变换的过程称为矩阵的约化。使用inv命令可方便快捷
地计算矩阵的逆。相似变化的概念很难理解，使用Matlab举例就
可以讲清楚相似变换概念。假设选取基函数为：(f

1
, f

2
, f

3
) =

(x2-y2, 2xy, x2+y2)，C
3v
点群6个对称操作的矩阵表示（Γ

1
）：

若选取基函数为：(g
1
, g

2
, g

3
) = (x2, 2xy, y2)，则C

3v
点

群 6 个对称操作的矩阵表示（Γ
2
）：
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则两组对称操作矩阵有以下变换关系：
R(Γ

1
) = S-1R(Γ

2
)S，R(Γ

1
)表示(Γ

1
)的的某个对称操作，

R(Γ
2
) 表示(Γ

2
)的的某个对称操作。在课堂上用Matlab验证：

>> S=[1,0,1;0,1,0;-1,0,1];
>> C312=[1/4,sqrt(3)/2,3/4;-sqrt(3)/4,-1/2,sqrt(3)/4;

3/4,-sqrt(3)/2,1/4];
>> inv(S)*C312*S
ans =
   -0.5000    0.8660         0
   -0.8660   -0.5000         0
         0         0    1.0000
因此，

同理，可用Matlab 演示其它的R(Γ
1
) = S-1R(Γ

2
)S。以

上的变换过程即相似变换，S为变化矩阵，R(Γ
2
)经过相似变换，

即进行S-1R(Γ
2
)S变为对角方块矩阵，这种相似变换过程称为矩

阵的约化。利用Matlab，非常方便地用例子证明了相似变换，有

助于帮助学生理解复杂抽象的知识点。

3.3 判断基所隶属的不可约表示

Matlab 的强大画图功能，使得z2，x2-y2，xy，xz，yz 角

度分布图可视化，从而方便学生判断z2，x2-y2，xy，xz，yz

等基所隶属的不可约表示。以xz的角度分布图为例，xz的角度分

布图的Matlab程序如下：

>> theta=0:0.01:pi;

>> x1= sin(theta).*cos(theta).*sin(theta);

>> y1= sin(theta).*cos(theta).*cos(theta);

>> x2=-sin(theta).*cos(theta).*sin(theta);

>> y2=-sin(theta).*cos(theta).*cos(theta);

>> x3=-0.5:0.01:0.5;

>> y3=x3.*0;

>> y4=-0.5:0.01:0.5;

>> x4=y4.*0;

>> plot(x1,y1,x2,y2,x3,y3,x4,y4)

>> axis equal

>> xlabel('x'),ylabel('z')
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输入程序，得到图 1 所示的图

形。根据图1，xz 进行 E 操作，对称

性不变，特征标为1；xz 进行 1
2C 操

作，对称性相反，特征标为 - 1；x z

进行σ
xz
操作，对称性不变，特征标

为1；xz 进行σ
yz
操作，对称性相反，

特征标为-1。xz 进行 E、C
2
、σ

xz
、

σ
yz
操作的特征标分别为1、-1、1、

-1，根据C
2v
点群的特征标表，xz属于

B
1
。依据同样的方法可知，x 2、y 2、z 2 属于 A

1
，x y 属于 A

2
、

yz 属于B
2
，x2-y2 属于A

1
。

4　结语

课程改革的目的在于提高教学效果，加深学生对知识点的掌

握，在本章节的教学活动中引入Matlab，有助于缩短计算时

间，简单直观有效地进行教学活动，有助于学生理解复杂抽象

的概念，有效地提高教学质量。
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图1. xz的角度分布图
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