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INDUKOWANE POLEM ELEKTRYCZNYM

ZDEPOLARYZOWANE ROZNICOWE ROZPRASZANIE SWIATLA
SPOLARYZOWANEGO KOLOWO W PRAWO | W LEWO
PRZEZ NIESKORELOWANE MOLEKULY

ELECTRIC-FIELD-INDUCED

DEPOLARIZED DIFFERENTIAL SCATTERING OF
RIGHT AND LEFT CIRCULARLY POLARIZED LIGHT
BY UNCORRELATED MOLECULES

Electric=field-induced depolarized differential scattering of right and left
circularly polarized light is discussed {or uncorrelated molecules being in non-de-~
generate as well as degenerate electronic states. The intensity of differential
scattering is described in terms or polarizability tensors, symmetrical (i-tensors)
and antisymmetrical (c-tensors) with respect to time inversion., Depolarized diffew
rential scattering disappears for seven non-magnetic point groups and for seven
point groups of molecules beinz in degenerate electronic states, For seventeen mag-
netic point groups the effect is described by i-tensors and for five others by C~

tensors only; for the reusainins magnetic point groups the scattering depends on
i-tersors as well as c-tensors.
1. WSTEP

Aktywnos¢ optyczna, scisle zwiszana ze strukturs molekul,'jest obiek=
tem intensywnych badah prowadzonych przez fizykéw i chemikéw, Molekular-
ne teorie naturalnej aktywnoscli optyczne]j przedstawione sg w /1-4/, a
teorie rozszerzone na przypadek czeSciowo zorientowanych molekuz w /5/.
0d 1846 r. /6/ znane jest zjawisko aktywnoscli optyczne] indukowanej sta-
‘iym polem magnetycznym skierowanym wzdiuz propagacji wigzki  éwietlnej,
analizowane péfniej w wielu pracach teoretycznych /7-12/ i badane ekspe-
rymentalnie. Obszerny wykaz prac zwigzanych z efektem Faradaya moZna
znalezé w /10/ 1 /13/. Roinicowe rozpraszanie swiatla spolaryzowanego ko-
lowo w prawo i w lewo bylo analizowane teoretycznie dla molekul o nie-
gzdegenerowanych stanach elektronowych /14-16/ oraz dla molekul o zdege-—
nerowanych stansch elektronowych /16,17/.

Wprowadzenie statego pola elektrycznego skierowanego prostopadle do
kierunku propagacji iwiatia spolaryzowanego kolowo w prawo i w lewo po-
woduje, ze rozpraszanie réinicowe wystepuje dla wszystkich atoméw i mo-
lekul, podobnie jak efekt I'aradaya. Przypadek ten byt analizowany przez
Buckinghama i Rasba /15/ dla wybranych molekui o niezdegenerowanych sta-
nach elektronowych: dla molekul niedipolowych o symetrii sferycznej, m3m
i B3m oraz dla molekul 1ipolowych, w ktérych molekularna oé 3 jest osig
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trzykrotnej lub wyiszej symetrii obrotowej. Indukowane polem elektrycz-
nym rozpraszanie réznicowe zostalo zmierzone dla molekul CH,Cl przez
Buckinghama i Shatwella /18/. Stale pole elektryczne indukuje réwnies
réznicowe rotacyjne rozpraszanie ramanowskie /19/,

W ninjejszej pracy zbadamy cz¢Sé zdepolaryzowang indukowanego stalym
polem elektrycznym rozpraszania rdéinicowego zardwno dla molekut o nie~
zdegenerowanych jak i zdegenerowanych stanach elektronowych dla wszyst—
kich symetrii molekularnych.

2. PODSTAWY TEORII

Rozpatrujemy zespét N nieskorelowanych ze sobg molekur zajmujgcych ob-
Jjetosé V 1 umieszozony w stalym polu elektrycznym Ex skierowanym wzdlus
o8l X laboratoryjnego ukladu wspéiriednyoch XYZ (rys.1). W kierunku osi Z
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Rys.1, Rozwazana konfiguracja rozpraszania $wiatla

Fig.1. Analysed configuration of the light scattering

roschodzi sie wigzka éwiatla o cze¢stodci w spolaryzowanego kolowo
prawo bads w lewo:

.72 5 A3 e {-10 (65D} “
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Interesuje nas zdepolaryzowane réinicowe rozpraszanie swlatla okreslone
wzorem:

+
IRR=IZ—I; . (2)
gdzie I; i I; sg natezeniami Swiatla rozproszonego w kierunku osi Y,

spolaryzowanego linlowo w kierunku osi Z przy wigzce padajgcej spolary~-
gowanej odpowiednio kotowo w prawo (+) i w lewo (=),

Uwzgledniajgc rozpraszanie dipolowe elektryczne, dipolowe magnetyczne
i kwadrupolowe elektryczne, mamy /15/:

pbe2

16 =« 560

(3)

mR . Can{o 8y & Sfiy Sl Sl Sl }

R ‘ 1 A A A A A a9
- . + 3-wRe { “zxA;z;y- %3A;zx+ o‘zyﬁ;‘zy‘ %x*‘;”}> B

x

gdzie ¢ >Ex oznacza udrednienie statystyczne w obecnosci statego  pola
elektrycznego E., ¢ = N/V jest gestoscig oérodka, E 2 = | B*|? Il'lz.na-
tomiast R jest odlegloéciq od centrum rozpraszania. Wystepujqce w (3)
tensory polaryzowalnosci q, ’ Goz./s N gmﬂ N A“ﬁﬁ‘ /525’ oznsczajs odpo-
wiednio polaryzowalnoéé dipolowo-elektrycznq zwigzang % przejécleml di-
polowo=elektrycznymi, polaryzowalnodé dipolowo-elektryczng zwigqzang %
prze jéciami dipolowo-magnetycznymi, polaryzowalnosé dipolowo-magnetyczng
zwigzang z przejiciami dipolowo-elektrycznyml, polaryzowalnosé d'ipolowo-
~elektryczng zwigzang z przejéciami kwadrupolowo~-elektrycznymi oraz po-
laryzowalnoéé kwadrupolowg zwiqzanq z przejdciami dipolowo-elektrycznymi.

Jezell }1 jest trwatym elektrycznym momentem dipolowym molekuly, kla~
syczne uérednienle statystyczne wielkosci Q(E ) (¢(E ): aﬁ' af:s ,
(3“6 , BZS' ’ ﬁ’“ﬂi) w obecnosci pola E moze byé rozwiniete w szereg
poteg E, /20/:

<¢(Ex)>.€x :<¢>+{< 8d(5_ )

: (4)
i [COp) =¢8> (] Fpenes

gdzie nawiasy { ) oznaczaja usérednienie statystyczne przy E = 0, nato-
miast k - stalq Boltzmanna,

Wystepujgce w (3} polaryzowalnosci zalezne od statego pola elektrycz-~
nego Ex mogg by¢é przedstawione w postacis
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Sop(By) =dogt &, o By | (5)
Gp (Bp) =Gp + 8y By (6)
Gap (B) = §op + Gopr Bx ()
Kupg(Ex)z ﬁaﬁ;;y + ﬁuba‘x By : (8)
&«ﬁz‘xx’ = Kopy * Kupp Bx (9

A

Kwantowo-mechaniczne postacl tensoréw &aﬁv &ap N éﬁ«ﬂ N A“ﬁih i &"'ﬁﬂ
gane g W /21/, nanmiast odpowiednie wyraZenia na tensory ®opg a,,,b. ’
5“%’ ’ ‘uﬁaé‘ oraz *uﬁao‘ mozna otrzymaé stosujac stacjonarny rachunek za-
burzeh /22,23/,

Podstawiajqe (5-9) do (3) i stosujgc rozwiniecie (4) otrzym jemy, po
wykonaniu uérednienia statystycanego /20,24/, wyrasenie na rozpraszanie
réinicowe dla gazéw: '

(10)-
2
L PO I R SIS
+X(2)

. 1.
wssen CapNisen + ZEmSep A, "fl)J

1 s A 1 A
+ I"‘[Yt(xﬂ%&. (Gopy G5+ SEMS0p P43se )
A 1 A Ar
+ Y&%z)yé‘e (Sop %}‘a* oXT %o Gps P'e)]}

gdzie

1
x&m)rd’eq = (SopIpe Son* Sus ‘Smy‘seq = S0p 855 Seq

. (11)
= Sus qu Sge —285¢ 6',55.65,, + 26 ‘Sm; 555 )
(2) - (1
xuﬁ;‘d’eq = xafs)&sq (12)
1 .
Y°(‘f5}d'6 = ~( d“’ﬂ Cepn * Gud Cepp t 4 ‘ygd’ eeap) (13)
2
x“(‘ﬁ%’“ = (‘S“a Cpaet 2‘&8’ €sep+Sus Cepy—4 JPU E5enct 465-6 €eop ) (14)
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prey czym Gua oraz €45, 858 odpowiednio tensorem jednostkowym drugieJ
rangl (deltg Kroneckera) oraz antysymetryoznym tensorem Jednostkowym
trzeclej rangi (tensorem Levi-Civitd).

Wystepujgce w (10) tensory polaryzowalnoéci mogg bWyé zapisane w  po-
stact™ /15/;

Sap = Sap * ifigp = Xy "ifp, (15)
Supy™ %apy* ":w =% pag "t ag (16)
Gep = Gos * 1 Gap = Fpo— L Opa (17)
Gops™ Joss* 1 Goss (18)
&“ﬁf Rapg* L xumy’ Rugpt L xuzb‘ Aypg— 1 xapg (19)
&M& = Kppe* 1 W Aopst L xamd’ (20)

Tensory %egs gy » Gup * Gapy * Rapy L ‘A‘aﬁzé' sy symetr,ycz‘vne ze
fzgledu na inwersje czasu (i-tensory), natomiast tensory &'.“b 1%agy o
5«/5 » gﬁﬁt ’ &mba‘ oraz &“M’J sq antysymetryczne ze wzglgdu na in-
wersje czasu (o-tensory) i mogg wystepowaé tylko dla molekul o zespolo-
nych funkcjach falowych /25/. W ogdélnym przypadku, gdy istnieje poohla-
nianie, tensory o, g, 67,&,5 ’““6‘6"&0431' gup ’ %a/b » %1 » %‘PU' kﬁﬁt"

lﬁﬁt‘ , *“156'5 i %“ﬁﬂ’ sa zespolone.
W dalszej czeSci pracy ograniczymy si¢ do czestosSci dalekich od pasm

absorpcji. Wowczas wszystkie i-tenaory oraz c-temsory z (15-20) sa rze-
czywiste. W tym przypadku (10) moZemy zapisaé w postaci:

> .
S’JEOEX {w . - 1 -

As # A, + Aq 4+ Ay + (B, + B,)
480 ™ € cime €0 T[ 1 2 1 2 ¥ KT Y4 1 ]

~ ~ '] ~
+ + +
A5 by + By + Ay + R (32 + Ba)}

™= .

(21)

gdzie stale molekularne A4, A5, A5, Ays Bqy By zal:zne od noczynbz skla~
dowych i-tensoréw. polaryzowalnoSci oraz state 11, A, 13. 14,. %1, B, =
zalezne od iloczynéw skiadowych c~tensoréw polarygzowalnosci dane sg wy-
razeniami:

B = Sgup (Regn “Fapy I*oupstags 2 Xppo) (22)

&

* Tansory o« o Gars' Gap' Aapv'i Aumr sq ‘stabelaryzowane w /16/,

h'
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ba = %an Pors™ *ag08) * e Paggn™ Rapyy)
(23)
* 2%ap Brapy = 55ap )
by = ©oss Gos *%asp Guy ) eapy (24)
By = aaPpygs = Rpgp) +oop "/5( agg ™ 2 Ry
(26)
*o s pzr(2 *a’ﬂ“ - ﬁﬁﬁz’ )
¥ :"am(ﬁm” -2 %na) +&apt(2 &m“ = Rooy ) (28)
%2 ~Eap (agyn = Fupyy = 2 Rygup) (29)
b = Cosslg *Huspley ~ “Eupslsy deupy (30)
Ry = (685 Gopy +as Bnag — “Faplosy 1oupy 1)
B1 = Sopligtugy = 2 Ryga ) = Bylfupy = 2 Fgpo )] 2
§2 = Gy ud@b'& +&a6"1b ﬁﬁs - 4 ppg(j.!ss Jeops - (33)
Przyjecie warunku zerowania si¢ $ladu momentu kwadrupolowego prowadzi

do dodatkowej relacji: Aqgs = Iam = Ayppg = i sy O

3. DYSKUSJA STALYCH MOLEKULARNYCH
ROZPRASZANIA ROZNICOWEGO

2.1. MOLEKULY O NITZDIGTNTROVANYCH STANACH ELTKTRONOWYCH

Dla molekul o niezdegenerowanych stanach elektronowych mogg byc Wy~
brane rzeczywiste funkcje falowe, a wiec nie istnieja dla nich c-tensory,
“ak wig¢c efekt zdepolaryzowanego rozpraszania réznicowego opisany Jest
ty lko stalymi LYPN.PY A5, Aps By 1 Ba° Uwzgleiniajge w (22-27) skla?owe
odpowiednich tensordéw polaryzowalnosci umieszczone w tabelach 1, 2, 4, 6
oraz w tebeiach 1, 3, 5 z pracy /16/, moZemy uzyskaé¢ wyrazenle opisujuace
rozpraszanie réznicowe cla dowolnej symetrii molekularnej. ©  szczegdl-
nosel otrzymujemy, Ze zdepolaryzowane rogzpraszanie réznicove nie zacho-
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dzi dla molekuz o symetrii 432, m3, m3m, Y, Yh, K oraz Kh, natomiast wy-
razenie na IRR ma bardzo prostg postaé¢ dla molekult o symeirii I3m i 233

2
9 W E 28,

v . A R i
o .

Wynik ten jest identyczny z uzyskanym przez Buckinghama i Raaba /15/.

Wraz z obnlianiem sie symetrii molekui wyrazenie opisujgce omawiane
rozpraszanie staje sle coraz bardziej zioZone, zalezy od wie¢kszej liczby
skladowych odpowiednich polaryzowalno&ci. I tak np. dla molekui o syme=-
trii 4/m, 6/m, oo/m, 4/mmm, 6/mmm, ©°°/mmm, % i 3m mamy:

o 2

240 coc

=

(ougs = Oogq)
(35)

X [%125 = G312+ & (Mqzp = fqzpq + Hy334 = *4133)]

dla symetrii &m2

o JE2E,
T asow €,
(26)
2
X { 32 cgqatya 1+ 2gn- %4q)[§a25-G312

i (*4122%22144351"*1135)]}

a dla molekul o symetrii 422 1 622

- ou'sE
- 5%%%‘4‘52’ {( wz5- oq) [Grog-Gs e

(37)

+ 5 (*1122"‘4221**1331‘*1155‘)]

* 050 Gag+ Ozqofast 26 “231(*'125‘*251)}

Dla molekul dipolowych posiadajgoych snaczny trwaly moment dipolowy
przewazajacy wkiad do IRR pochodzi od stalych B, 1 Bz opisujgcych staty~
styczny mechanizm reorientacji dipoli w statym polu elektrycznym,Uwzgled-
niajge tylko ten zalean jawnie od temperatury mechanizm, dla molekul o
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symetrii 4, 6, <o, 4mum, 6mm, ©°m, 3 1 3>m posiadajgoych trwaly moment
dipolowy P otrzymujemy wynik uzyskany przez Buckinghama i Raaba /15/3

kr

240 7 €,

IRR = E!l (0&35 - (X.11)(§.12 + ‘“3)— *413) (38)

natomiast dla molekut o symetrii mm2 mamy

0SB,

= w0 77 e, fr {( O35~ Oq)§ap*( o= 50§

+ G [ Cougpm ) (R~ pp) #( cugsm 0y Mg

+(atz5= 0pp)f13 ]} (39)

Dla molekul dipolowych o niZszej symetril wyragenie staje sle¢ Tbardzie]
zioZzone i na przykiad dla symetrii 2 mamys

Qw“nzn‘

46072 €0 fr {( 0z3 0q) G+ ( % o= G3)Gaq+ %2 (Gr1-Go2)
+ 8 [0 0= 0q) (Ag49-50)+( 0055 Ogq Mg
+( O 53= 0pp)fq3 (40)

+ 0 (2 154285 5 1Ry o3p13) }

3.2. MOLEKULY O ZDEGENEROWANYCH STANACH EIEKTRONOWYCH

W przypadku molekut o rzdegenerowanych stanach elektronowych funkcja

falowa jest zespolona, a tensory polaryzowalnosci zawierajg zardwno
czesé symetryczng jak 1 antysymetryczng ze wzgledu na inwersje czasu,.
Wlasnosci fizyczne takich ukiadéw opisujgq magnetyczne grupy punktowe

/25/. Przy analizowaniu zdepolary zowanego réinicowego rogpraszania swiat-
ia musi.w wiec uwzslgdn:lé zaréwno state 4,4, Ay, A3, Ays Bqy By Jok 1 ste-
te iyy By K54 K, By, B

Uwzglednia;jqc w (21) skiadowe tensordéw polaryzowalnosci z tabel 17
niniejszej pracy oraz z tabel 1-6 z /16/ otrzym jemy, e dla magnetycz-
nych grup punktowych a5, 452, a3m, m3m, m3m, Yh i Kh

& .o
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Szczegdlnie interesujgoe relacje otrzymujemv dla molekux posiadajg-
cych symetrie magnetycznych grup punktowych m3, 432, wim, Y i K,dla kté=-
rych zdepolaryzowane rozpraszanie réinicowe okreslone jest iloczynem
skadowych dwu c~tensordéws

o du?n_
“ et e I S ()

Wyrazenie (41) pozwala wiec 2z pomiaru/rozpraszania réznicowego wyznaczyé
iloczyn skladowej 941 tensora polaryzowalno8ci magnetyczno-elektrycznej
1 skladowe] a423 tensora hiperpolaryzowalnosci elekiryczno-elektrycz—
nej.

Dla molekul posiadajgcych symetrie magnetycznych grup punktowych 4/m,
4/mom, 4/mm, 3w, 6, 6/m, &/m, 622, Gum, Gu2, 6/mom, &/mvm,.6/mmm, °o/m,
oo /mm, mmm i F3m efekt rozpraszania réinicowego opisany jest tylko po-
przez i-tensory, przy czym dla symetrii F3m natesenie IRR dane jest wzo~
rem (34), dla symetrii 4/m, 4/mmm, 4/mmm, %m, 6/m, 6/m, 6/mmm, 6/mam,
6/wmm, ©o/mm, ©o/mm - wzorem (35), dla Bm2 - wzorem (36), a dla syme—
trii 622 wyrazeniem (37). Dla molekut o symetrii 6 oraz 6mm wyrazenia
na 3g bardziej zloZone.

Z wzoréw (26), (27), (32) i (33) wynika, %e dla molekul dipolowych o
symetrii magnetycznych grup punktowych 4, 6, 6mm, &mm, Smm, 4mm, ocom,
3m, mm2 oraz 2mm czesé fR zalefna bezposrednio od temperatury (z czyn-
nikiem 1/kT w (21)) zalezy tylko od i-tensoréw i dla symetrii 4, &, 4mm,
6mm, 6mm, 4mm, °°m, 3m dana jest wzorem (38), zaé dla molekut o:symetrii
mm2 i 2om wzorem (39). Dla pozostaly:ch magnetycznych grup punktowysh
efekt zdepolaryzowanego rozpraszania réznicowego opisany jest zaréwno
tensoraml symetrycznymi jak i antysymetrycznymi ze wzgledu na inwersje
czasu. I tak na przykiad dla molekut o symetrii 4mm, 6gm, com i 3m
uwzglednienie tylko czefici temperaturowej (zaleinej od momentu dipolowe-
go molekuly) daje rezultats

2
9“§E0Ex
240 &,

= v {(0633 = %19 {Grp + H- £qp5)

(42)
= Ggp (Gog + 4G5 + %xﬁ;)}

Pokazalis$my wiec, ze indukowane stalym polem elektrycznym réinicowe
rozpraszanie éwiatla spolaryzowanego kolowo w prawo 1 w lewo jest efek-
tem, w ktérym, dla oérodka z2oZonego z molekul o zdegenerowanych stanach
elektronowych, istotng role odgrywaja tensory polaryzowalnoscli antysyme=
tryczne ze wzgledu na inwersj¢ czasu. Dla wielu magnetycznych grup punk-
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towych daja one, obok wkiadu pochodzgcego od i~tensoréw, dodatkowy przy-—.
czynek do natezenia s a dla 5 grup punktowych #a Jedyna przyczyng
" istnienia efektu,

APPENDIX

*

Tabela 1
Postaé i~tensora biegunowego pierwszej rangi Pe dla magnetycznych grup punkto-
wych, Sktadowe trwalego momentu elektrycznego Mg o©2zRaczono tylko wskainikiem o ,

ktéry v molekularnym ukladzie wspbirzgdnych moZze przyjmowaé wartoseci 1, 2, 3

Magnotyczna grupa punktowa molekuty B,
1 1, 2, 3
n, o 1, 2

2' .g’ mm2, ﬂ..mz’ Qm' 41 it %m!l_"m.l!! @y 31 3m, 3911
6, 6, 6mm, 6mm, 6mm, oo, oom, oom 3

Dla pozostalych grup punktowych skiadowe znikajge

¥ uszystkic tabele i-~tensordw moga byé réunies wykorzystane dla niemagnetycznych
grup punktowych (grupy punktowe oznaczone symbolami bez podkreséles),
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Tabela 2
Postaé i-tensora biegunowego trzeciej rangi %aBy dla magnetycznych grup punktowych.
Skladowe tensora polaryzowalnofci Gqpg O%ACZONO tylko wskafnikami ofiy ktére w
molekularnym ukladzie wsp6lrzednych mogg przyjmowaé wartosci 1, 2, 3

Magnetycsna grupa punktowa molekuly cx‘ozp‘a"

1 . a £ 333, 311 = 131, 113, 322 = 232, 223

b = 141, 241 = 124, 12, 133 = 313, 331,
222, 122 = 212, 221, 233 = 323, 332

¢ 5 123 = 243, 312 = 132, 231 = 321
2, 2 a, ¢
o, B V b
222, 222 c
an2, mm2, 2om a
by 4y 6, 6, @ d = 333, 113 = 223, 131 = 232 = 311 = 322
e 132 = 342 = =324 = =231
PN £F 113 = =223, 31 = 131 = =322 = -232
g = 123 = 243, 132 = 312 = 231 = 321
422, 422, 422, 622, 622, 622 e
4mm, 4om, 4mm, 6mm, Gmm, 6mm, ©° m,
co d
42m, %2n, Tn2, b2u &
3 dy ey B 2 111 = w122 = 212 = =221
3E 222 = <211 = =121 = <112
32, 32 e, J
3m, 3nm d, b
E'ﬂ h, j
6m2, €2m, Bm2, 6m2 h
23, 43m, Z3m 123 = 312 = 231 = 132 = 213 = 321

Dla pozostalych grup punktowych skladowe znikajy.
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Tabela 3
Postaé c-tensora biegunowego trzeciej rangi &apﬂ dla magnetycznych grup punkto-
wych, Skiadowe tensora polaryzowalnosci &a/ﬁﬁ' oznaczono tylko wskaZnikami ofg ,
ktére w molekularnym ukladsie wspélrzgdnych moga prayjmowaé wartosci 1, 2, 3

iagnetyczna grupa punktowa molekuly &0653'

1, 4 311 = ~131, 322 = -232, 211 = =121,
133 = <313, 123 = =243, 231 = =321,
312 = ~132

2, m, 2/m 311 = -131, 322 = ~232, 123 = -213,

231 = =321, 312 = -132

2, n, 2/m : 211 = =121, 133 = =313

222, Em2, man 123 = =213, 231 = -321, 312 = =132

222, mm2, 2mm, mom: 311 = <134, 322 = =232

&y El 4/21 6! E’ 6/&1 3, E' 311 = 322 = -131 = 232,

©, oo/m 123 = =213, 312 = =132 = 321 = 234

4, & 4/m ' 311 = <131 = =322 = 232, 231 = -324
= 312 = 132

422, 4um, 42m, 4/men, 622, 6mm, 32,

3m, 3m, 62m, 6/mmm, com 123 = <213, 312 = -132 = -324 = 231

422, 4wm, %om, %2m, 4/mom 231 = <321 = ~312 = 432

422, 4mm, Gm2, 4/mm, 622, 32, 3m,

3m, 6mm, Gm2, 6/mmm, com, ©o/mm 311 = 322 = A3 = 232

23, m3, 432, 43m, mlm, ¥, K 123 = 312 = 231 = =213 = ~132 = -321

Dla pozostalych grup punktowych skiadowe znikaja,




127

Tabela &
Postaé i~tensora osiowego trzeciej rangi 900!31 dla magnetyc;nych,grup punktowych,
Sktadowe tensora polaryzowalnofci Ca'o,,ﬂg oznaczono tylko wskaZnlkami By , kté-
re W molokularnym ukladzie wspélrzednych mogg przyjmowaé wartosci 1, 2, 3

Magnetyczna grupa punktowa molekuly

Sopy

1, 7,13 Cawm 333, 31, 134, 113, 322, 232, 223
b= 1M1, 211, 121, 112, 133, 313, 331
222, 122, 212, 224, 233, 323, 332

c & 123, 132, 213, 231, 312, 321

2, 2 m, m, 2/m, 2/m, 2/m, 2/m 8, C

222, 222, wmm2, mm2, 2mm, noon,
om, nom, Dmm ¢

4y &, & &y 4/m, 4/m, 4/n, 4/m, 6
6, 6, 6, 6/m, 6/m, 6/m, 6/m, o0, d4& 333, 113 = 223, 131 = 232, 311 = 322

% /m, ©o/m e = 123 = =213, 132 = -231, 312 = «321

422, 422, 422, 4um, 4em, 4mm, %om,
EZE- E"@l .‘:.2._‘0 4/mmm, 4/ mmn, 4/11;“;.
4/omm, 4/mem, 4/mem, 622, 622, 622,
6mm, Som, 6mm, gm2, -_6-2!' E"gv 2“_2.0
6/mam, 6/pmm, 6'/%: 6/mmm, 6/mmn,
§/mmm, com, com, oo/ms, oo/mm, oo/mm e

3, 3, 3 d, 8 h 11T = =122 = =212 = =221
J B 222 = w211 = «121 = 112

32, 32, 3m, 3m, Im, 3m, 3m, 3m e, J

23, m3, m3 123 = 312 =

231, 132 = 213 = 321

432, &330 ZB“’ 533' m3m, m3m, m3m,

m3m, ¥, K, Yh' I"(h 123 = 312 = 231 = =132 = <213 = =321

l
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Tabela 5
Postaé c-tensora osiowego trzeciej rangi §a/31f dla magnetycznych grup punktowych,
Skladowe tensora polaryzowalnosci §a./31r oznaczono tylko wskaZnikami oaPyp , kté-
re w molekularnym ukladzie wspélrzednych mogg przyjmowaé wartosci 41, 2, 3

Magnetyczna grupa punktowa molekuty gaB +

1, T a 333, }110 131, 113, 322, 232, 223

111, 211, 121, 112, 133, 313, 331
222, 122, 212, 221, 233, 323, 332

-4
m

¢ = 123, 132, 213, 231, 312, 321

2, m, 2/m ’ a, ¢

2, m 2/n b

222, mm2, mmm c

222, nm2, 2mm, mom a

4, &, 4/m, 6, 6, 6/, °©, °O/n d = 333, 413 = 223, 131 = 232, 311 = 322
e B 423 = -213, 132 = =231, 312 = =321

4, &, 4/n £ 2 113 = =223, 131 = =232, 31 = -322

g E 123 = 213, 132 = 231, 312 = 321

422, 4mm, 42m, 4/mmm, G622, 6mm,

312, 6/mum, oom, oo/mm [
422, 4mm, G2m, Gm2, 4/mon g
422, 4mm, Zﬂ’ 4/umm, 622, 6mm
ZIII_Z, 6/mum, com, ©o/mm v - d
3,3 d, e, h ® 411 = =122 = ~212 = 221
JF 222 = =211 = =121 = 112
32, 3m, gm ey J
32, 3m, 3m a4, b
8, -.6: é/m h, j
622, 6mm, Zgg!’iiﬂg’ &/nmn h
23, m3 123 = 312 = 231, 132 = 213 = 321
432, 43m, wim, ¥, K, Yo Xy 423 = 32 = 231 = =132 = 213 = <321
432, %3m, ulm 123 = 312 =

231 = 132 = 213 = 321

Dla pozostalych grup punktowych skladowe znikajg.
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Tabela 6

Postaé i-tensora biegunowego czwartej rangi *“'586 dla magnetycznych grup punkto
wych, Zbliory skiadowych tensora polaryzowalnofci *&zﬁzd’ powtarzajgce sig w réznych
grupach punktowych oznaczono malymi literami alfabetu lacifiskiego i zebrano w tabe-

14 8

Magnetyczna grupa punktowa molekuly ﬂ“ﬁad
1,1, 1 840 Dge Sy
2, 2, m, &, 2/m, 2/m, 2/m, 2/m 8, b,
222, 222, mn2, mpm2, 2mm, mmm, mom, amo, moo a,

4y 4, E' Zﬂ 4/m, 4/m, 4/m, 4/m

422, 422, 422, 4um, Yem, 4mm, sz’ 52!‘.9 :‘ng. —“'Qo
4/mum, 4/mmm, 4/mmm, 4/mmm, 4/mmm, 4/mmo

303, 3
32, 32, 3m, 3m, gm' _3E’ 35' 3.“‘
6, 8, -6_r Eo 6/n, &/n, 6/n, 6/m, ©, o°o/m, °/m

622, 622, 622, 6mm, 6mm, 6mm, -G-mz, :6:250 .-_6-".24 -6-;'-‘_20
6/mm, 6/mmm, 6/mmn, 6/mmn, 6/mom, 6/mum, ocom,
con, °°/mm, ©0/mm, ©°°/mpn

23, m3, n3
432, 432, 43m, &3m, wim, wim, mdm, m3m

Y, K, ¥, K,

h1. 11' 31' k1
10 34

1'
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Tabela 7
Postaé c~tensora biegunowego czwarte] rangi &uﬁzd' dla magnetycznych grup punkto=
wych, Zbiory skiadowych tensora polaryzowalnosci & powtarzajgce sig w réinych
grupach punktowych oznaczono malymi literami alfabetu tacifiskiego i zebrano w tabe-
14 8

Magnetyczna grupa punktowa molekuly ‘luﬁ'yd'
1,1 B by o4
2, m, 2/m a4 b1
2, m, 2/m %y

222, mm2, mmm a,

222, mm2, Zum, mgm by

&, Z. 4/n . 01, .,
4y &y 4fm 240 84
422, 4m, 4em, 4/mom 4,

422, Amm, 5220 :":“‘ét L/ 11

422, 4am, 42m, 4/nm e

30 3 Bys 140 390 ¥y
32, 3m, 3u Bye 34
32, 3m, 3m Ly Ky
6, 6, 6/u, o0, %/m by 44
6. 6 &/nm g By
622, 6um, 6m2, 6/mmm, oom, ©O/mm b,

622, um, G2m, 6n2, 6/mon k,

622, 6mm, €n2, 6/mmm, com, ©°°/m i,

23, m3 ' i,

432, 43m, w3 u,

432, 2351 b} o,

Y, K, %, kK, By Py

Dla pozostalych grup punktowych skladowe znikajg.
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. Tabela 8
Sktadove i-tensora ﬂ%thd oraz c-tensora qu3udrozn§czone w tabelach 6-7 malymi li-
terami alfabetu lacifiskiego. Skladowe oznaczono tylko wskafnikaemi a{b'ﬂ‘(y. ktére
w molekularnym ukladzie wspdirzednych mogg przyjmowaé wartofel 1, 2, 3

8400 Skiadowe 0«[.’»3“5‘
000P1 ’

a, 11411, 2222, 3333, 1122=1212, 1221, 1133=1313, 1331, 2233=2323, 2332,
2214=2121, 2112, 3311=3131, 3113, 332223232, 3223 °

b, 4112, 1124=1211, 2111, 2221, 2212=2122, 1222, 1233=1323, 1332,
312323213, 313223312, 2133=2313, 2331, 3231=3321

1113, M31=1311, 3111, 3331, 3313=3133, 1333, 2223, 2232=2322, 3222,
3332, 3323=3233, 2333, 2213=2123, 2132=2312, 1223, 12?2:1322, 3221,
2231=2321, 3212=3122, M23=1213, 1231=1321, 2113, 2131=2311, 3112,
113221312, 3121=3211

3333, 1141=2222, 1M22=2211=1212=2121, 1221=2112, 11433=2233=1313=2323,
1334=2332, 3311=3322=3131=3232, 3113=3223

1112542224, 112121211=-2212=-2122, 2111=-1222, 1233=1323==2133=~2313,
1332=-2331, 3132=3312==3231=~3321

114122222, 1122512122-2211=-2121, 1221==2112, 1133=1313=2-2233=-2323,
1331=-2332, 3311=3131=-3322=-3232, 3113=-~3223

8,4 111222221, 1121=1211=2212=2122, 2111:1?22, 1233=1323=213322313,
1332=2331, 3123=3213, 3132=331223231=3321

h1 3333, 1111=2222=1122+1212+1221, 1422=1212=2211=2121, 1221=2112,
1133=1313=2233=2323, 1331=2332, 33M1M=3131=3322=3232, 3113=3223
11 11122=2229=-1121+1211+2111, 1121=1211=-22122-2122, 2111=-1222,

1233=13232-2133==2313, 1332=-2331, 3132=3312=~3231=~3321

34 11132212232=21232-2213, 1311=1131=-13225-1232=w23122-21322-2321=-2231,
31112-31222-32122=3221 '

22232~2113c~1213==1123, 2322=22322.2311==2131=~1321=-1231=~1312==1132,
3222=~3211==31212=3112

11 1114=2222=3333, 1122=2233=3311=1212=2323=3131, 1221=2332=3113,
2211=1133=3322=2121=1313=3232, 2112=3223=1331

111=222023333, 1122=2211=1133=3311=2233=3322=1212=2121=1313=3131=2323
23232, 1221=2112=1331=3113=2332=3223



)32

Byeee Sktadowe B
oo .p1
o,  122=12123311=3131=2233=2323-2211=-2121=-1133=-1313=-3322=-3232,

»;

1221=3113=2332=w21122=13312«3223
1411222222333 3=1122¢ 121241221

Praca zostata wykonana na zlecenie CPBP 01.12.5.
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