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Oscylacje atomOw tworzacych czasteczke moga Sie ujawnia¢ w
postaci widma optycznego, ktore dostarcza informacji dotyczacych
budowy czasteczki, rodzaju i sity wiazan, a przez to reaktywnosci
czasteczki. Aktywnos¢ niektorych drgan mozna przewidywaé, a
istotna w tym role odgrywa symetria czasteczki. Jest ona
podstawa umozliwigaca okreslenie kierunkow wychylen zrebéw
atomowych w trakcie drgan oraz otrzymanie tzw. charakterow
reprezentacji  nieprzywiedinych (CRN) niezbednych do okreslenia
typu i ilosci drgan. Przedstawiona w artykule wizualna metoda
zngdowania CRN, opata jest na transformacji  figury
geometrycznej, ktéra ma takie same operacje symetrii co dana
molekuta. Problem ten — ktéry stanowi jedno z zainteresowan
Spektroskopii  Molekularng oraz zastosowan Teorii Grup -—
wymaga w tym podgsciu jedynie elementarnego rachunku i
proste) geometrii. Przejrzystos¢ metody pokazuja przygotowane i
dostgpne do uzytku programy i symulacje komputerowe. Sa one
zaprezentowane i opisane w artykule.

|. WPROWADZENIE

Zreby atomowe w czasteczce oscyluja wokot potozenia réwnowagi. Ten
dosy¢ skomplikowany ruch mozna roztozy¢ na sktadowe otrzymujac tzw.
drgania normalne czesto uzywane w zastosowaniach Fizyki Molekularng i
Teorii Grup by okreslic m.in. wychylenia drgajacych atomow — ich
amplitude 1 kierunek. Wspomniana Teoria wykorzystuje rowniez operacje
symetrii czasteczek do okreslenia CRN (wigecg w sekcji 1V), ktére sa
liczbami umozliwigjacymi obliczenie ilosci i rodzgju drgan, ktérych efekt
jest widoczny (jezeli drganie aktywne) na ekranie w postaci widma.
Symetria jest takze istotna dla naszych rozwazan. Istnigje definicja
symetrii podana przez Weyla' i jgj ekwiwalent w ,Feynmana Wyktady z
Fizyki"? ktéra odnosi sic do operacji symetrii. Méwi ona: “Operacja
symetrii molekuty jest takie g przeksztalcenie, w wyniku ktorego
molekuta przyjmuje nowe potozenie nierozroznialne od potozenia
poczatkowego.”® Definicja ta zostala tu zastosowana w odniesieniu do
niektérych czasteczek — liniowych np. H, | maacych ksztat trojkata
rownobocznego np. Hi', NO; czy SOs;. Ale zamiast bada¢ bezposrednio



czasteczkeg, przedstawiona jest tu metoda — poprzednio zastosowana w
ksiazce Kowalczyka ,Fizyka Czasteczek” ® w odniesieniu do czasteczki
wody — oparta na uzyciu figury geometryczngj, ktéra posiada te same
operacje symetrii co dana czasteczka. Ksztalt figury koresponduje z
ksztaltem studni potencjatu utworzong przez rdzenie atomowe czasteczki.
Transformacja figury przez wszystkie operacje symetrii  umozliwia
otrzymanie CRN oraz typu drgaa w bardzo prosty i elegancki sposob.
Symetria czasteczki determinuje rowniez kierunek wychylen drgajacych
atomow. Istota przewidywania kierunkow sprowadza si¢ w duze mierze
do zasady, ze jednoczesne wychylenia atoméw molekuty z ich potozen
rownowagi nie moga powodowaé przemieszczenia srodka masy molekuty
ani jg obrotu.

1. SYMULACJE | PROGRAM KOMPUTEROWY

Artykutowi niniggszemu towarzysza sSymulacje komputerowe (animacje)
oraz program komputerowy® by daé czytelnikowi mozliwosé samodzielne)
pracy i obserwowania jg wynikdw. Prezentowane sg tu dwie grupy
animacji — pierwsza wykorzystuje figurg geometryczng i jg przeksztatcenia
przez wszystkie operacje symetrii, ktore sa przypisane dang czasteczce.
Istnigje mozliwos¢ znalezienia CRN poprzez prosta transformacje figury i
zaobserwowanie rezultatu. Wyniki stuza jako dane do programu
komputerowego. Druga grupa zawiera formy przestrzenne czasteczek oraz
pokazuje ich oscylacje, co umozliwia obserwacje wychylen atomow
tworzacych molekute i jednoczesnie okreslenie kierunkéw tych wychylen.
Dzi¢gki temu mozna rowniez przewidzie¢ czy drganie jest aktywne w
podczerwieni (IR) czyli, czy drganie jest obserwowalne w postaci widma
(spectrum). Oscylacje sa uporzadkowane ze wzgledu na typ i odpowiadaja
wynikom  otrzymywanym w  programie  komputerowym.  Program
komputerowy wykorzystuje symulacje i znaezione dzicki nim CRN, by
otrzymaé liczbe drgan i typ symetrii® danej oscylacji. Operacje symetrii —
ktorych zngjomos¢ jest niezbedna do programu — zngjdujemy badajac dana
molekute lub figure geometryczna, ktéra z nig koresponduje. Warunki
odnoszace si¢ do molekut, a zastosowane w programie sa standardowe. To
znaczy, ze dtugosci wigzan W czasteczce sa mierzone w standardowe
temperaturze i cisnieniu.

I1l. KIERUNEK WYCHYLEN ZREBOW ATOMOWYCH

Drgania, ktore odbywaja si¢ jednoczesnie, z ta sama czestotliwoscia | S
zgodne w fazie, s3 to tzw. drgania normane. Podstawowym warunkiem
umozliwigiacym znajdowanie kierunkow wychylen atomow w trakcie tych
drgan jest niezmienniczos¢ potozenia srodka masy w trakcie drgan.



Implikuje to, ze mozliwe sa tylko takie drgania, ktére nie zmieniga
potozenia srodka masy czasteczki oraz nie powoduja jg obrotu i ruchu
postepowego.® Przeanalizujmy najpierw wychylenia atoméw dla mozliwie
najprostszel czasteczki —liniowe czasteczki wodoru Ho.

A. Czasteczka H,

Potozenie srodka masy czasteczki nie moze si¢ zmienia¢ w trakcie drgan,
bo tylko wtedy mozemy moéwi¢ o drganiach normalnych. Wychodzac z
tego postulatu do obliczen kierunku i wartosci wychylen atoméw mozna
zastosowa¢ srednia wagowa, tak jak przedstawia to wzor (1). Jezeli srodek
masy znajduje si¢ w poczatku uktadu wspétrzednych to:

mix, +mix,
=0 (1)
m+m

M —masa jadra wodoru
X1, Xo —wspotrzedne wychylenia odpowiednio jadra pierwszego i drugiego.

X +1X, _

m=1u = 0 = X ==X, (2

u—jednostka masy atomowej

Czyli jadra maja te same wychylenia co do wartosci, ale przeciwny zwrot
—Fig.l

50,1 = -24,1 24,1 50,1 [pm]

Fig.1. Drgania H,. Liczby ponize podaja odlegtosci dwoch
krancowych potozen jader liczac od srodka masy czasteczki



Do tego samego wyniku mozna dojs¢ poprzez zastosowanie pewnych
elementbw mechaniki kwantowej. Przyjrzyjmy sSi¢ obecnie takiemu
podejsciu.
Energi¢ kinetyczna i potencjalna drgajacel czasteczki H, wyrazaa wzory
3 i 4):

Ex

NI~ NI

m (X12 + Xzz) (3)

E. =

o=k (% —x)? (4)

W obliczeniach wygodnigl jest postugiwaé sSie tzw. wspétrzednymi
masowymi &} = x+/m, wéwczas:

£ =20 +0,) ®
E,= %% (a)2 - a)l)z = %%(wzz - 2w, + a)lz) (6)

Skonstruujmy operatory energii w postaci macierzy ze wspétczynnikow
stojacych przy wspétrzednych masowych o:

é _ 1 O é _ 1 _2 (7)
““lo 1 Prl-2 1
Operator energii catkowitg jest sumg operatorow (7):
A 2 -2
E= 8
N ®

Trzeci postulat mechaniki kwantowe stwierdza, ze uktad (jakim w naszym
przypadku jest drgajaca czasteczka H,) mozna opisa¢ wektorem wiasnym
|X), ktéry jest tuts wektorem wtasnym operatora E, zgodnie z
rownaniem na wartosci wiasne:

E[X)=2X) 9)
L jest wartoscig wiasng operatora energii calkowitg. Jezeli przeniesiemy

wszystkie wyrazy na lewg strong i damy \X> prawostronnie poza nawias,
otrzymamy



(E-M) |X)=|0) (10)

| oraz |0) sa odpowiednio operatorem jednostkowym i wektorem
zerowym. Mozna dowies¢, ze lewa strona (10) bedzie wektorem zerowym,
gdy wyznacznik (E-Al) bedzie réwny zero, czyli:

=0 (11)

det(é—)ll)=det{2_/] ~e }

-2 2=

a wiec A°-44=0, stad M=0, X, =4. To s3 nasze wartosci wiasne,
ktore wykorzystamy do znalezienia poszukiwanych wektorow wiasnych. W
tym celu wstawiamy otrzymana wartos¢ A, do (11)

2 -2 0 - =
P o e
-2 2 |x] |0 - 2% +2%, =0
: 1 . :
Stad poszukiwany —wektor |4 =0)= u (pomijamy  tutaj procedure
normalizacyjna). Postepujac analogicznie dla A, =4, otrzymujemy

=a=

] Znalezione wektory mozemy umiesci¢ w tabeli — Tab.1.

Tab.1. Wspbtrzedne normalne i masowe H,

(O] (V)
Qu 1 1
G | -1 1

Symbol g oznacza wspbirzedng normalng odpowiadajaca  drganiu
normanemu. Pierwszy wiersz Tab.l. interpretuiemy jako transacje
czasteczki, drugi natomiast jako oscylacje jader odbywajace Si¢ z ta sama
amplituda lecz w przeciwne strony. Jest to zgodne z wczesnigiszymi
wynikami, ktérych baza byla niezmienniczos¢ srodka masy (patrz wzor

(2)).
B. Jon ptaski Hj"
Trzyatomowy jon Hs;' jest to najprostsza, stabilna czasteczka tréjatomowa.

W stanie podstawowym trzy jednakowe jadra wodoru zajmuja w potozeniu
rownowagi wierzchotki trgjkata réwnobocznego. Ze wzgledu na dosy¢



skomplikowana posta¢ podejscia opartego na mechanice kwantowsj,’
przedstawimy podejscie, ktorego baza sa prawa zachowania, a w
szczegolnosci Prawo Zachowania Pedu. Mowi ono, ze jezeli na uktad nie
dziatgja zadne sity zewnetrzne, to suma wektorowa wszystkich pedéw
sktadnikow uktadu w dowolnym momencie mus by¢ réwna zero. W
przypadku czasteczki tymi sktadnikami ukiadu sa jadra atomowe, a suma
ich peddw — rozumiana jako suma wektorowa — musi dawaé¢ w wyniku
zero. Gdyby tak nie byto mozliwy bytby np. ruch postepowy czasteczki,
ktérego w przypadku drgan byé nie moze. Jadra czasteczki Hs® poruszaja
se¢ tylko wzdtuz takich kierunkéw, dla ktorych straty energii sa
ngjmnigjsze. Sa to kierunki:

(1) wzdtuz linii prostej zawiergjacel boki trojkata

(i1) wzdtuz linii proste zawierajacej odcinek taczacy wierzchotek

ze srodkiem masy
(iii)  kierunki rownolegte do (i) oraz (ii)

Fig.2(q.) przedstawia drganie normalne g, jonu Hs'. Powiedzmy, ze jadro
gorne porusza si¢ wzdtuz os pionowegj, np. OY. Jadro to posiada zatem
ped P, =mv; (masy wszystkich jader m; =m, =mz;=m). Zgodnie z Zasada
Zachowania Pedu ped p; musi by¢ zrownowazony suma pedow p, i Ps
jader dolnych Fig.3(a). Poniewaz wszystkie wektory sa rowne, ze wzgledu
na symetrie i rownos¢ mas, wiec zeby znalezé kat o, a tym samym
kierunki p, i p; stosujemy twierdzenie kosinusow:

PL=P2=P3=P
p? = p? + p? - 2p®cosa (13)
cosa =% = a =60’ (14)

Przesuwagjac réwnolegle wektory p, i ps do wierzchotkéw dolnych trgjkata
(p. do jadra prawego dolnego, ps do jadra lewego dolnego) otrzymujemy
drgania q; — Fig.2(q:). Przesuwagac natomiast p, i ps W Sposob odwrotny
(p, do jadra lewego dolnego, p; do jadra prawego dolnego) otrzymujemy
drgania g, Fig.2(qp).
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Fig.2. Drgania normalne jonu Hs"

Jezeli jadro gorne porusza si¢ w poziomie np. wzdtuz os OX (Fig.2(gg)),

to odpowiedziag na wektor pedu tego jadra jest wektor U —Fig.3(b), ktory
jest suma wektorowa pedow U, i U; jader dolnych. Przesunigcie U; do

(@ (b)

Uz
Fig.3. (&) Suma wektorow p,i ps daje wektor p ktory
rownowazy wektor p; jadra gérnego —drganie qu
(b) Wychylenia poziome jadra gornego sa rOwnowazone
przez wektor G . Odpowiada to drganiu normalnemu gz



jadra dolnego lewego, a U, do jadra dolnego prawego, daje kierunki ich
wychylen. Odpowiada to drganiu normalnemu gz. Gdyby przesunigcie byto
odwrotne — Uy do jadra dolnego prawego, a U, do jadra dolnego lewego,
mielibysmy rotacj¢ czasteczki.

C. Czasteczki NO3 i SO;

Struktura tréjkata rownobocznego, ktora charakteryzuje jon Hs™ wystepuje
rowniez w czasteczkach NO; oraz SO; z tym ze sa to czasteczki
czteroatomowe, w ktorych czwarty atom zngjduje si¢ w srodku masy
molekuty. Z tego wzgledu rowniez i jego ped bedzie wchodzit w skiad
sumy pedow pozostatych jader. Jego wychylenia moga si¢ odbywaé tylko
wzdtuz kierunku pionowego (0§ QOY) Ilub poziomego (0§ OX).
Analogiczne kierunki posiada réwniez jadro gorne (1) (patrz Fig.4).

1 P 1

%,
2

@ (b)

Fig.4. Kierunek ruchu jadra w srodku cigzkosci

Gdy jadro 1 (gorne) porusza sie¢ wzdtuz os pionowgy QOY, wowczas
Kierunki jader 2 i 3 zngduje si¢ w sposdb analogiczny do omdwionego
przy Hs', z tym ze dochodzi tu jeszcze ruch jadra w srodku ciezkosci, a
wigc jego wektor pedu p, bedzie si¢ sumowat wektorowo z wektorem
p, —Fig.5(b) i (c). Mozliwa jest sytuacja gdy jadro w srodku cigzkosci Si¢
nie porusza-— przedstawia to Fig.5(e). Prezentowane wektory sa iloczynem
masy jadra i jego predkosci, a wigc nie odzwierciedlga rzeczywistych
amplitud wychylen. Umozliwigja natomiast stwierdzenie jakie sq kierunki
wspomnianych wychylen.’
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Fig.5. Drgania normalne czasteczek NO; i SOs



Gdy jadro 1 (goérne) porusza si¢ wzdtuz OX, wowczas jadro w srodku
cigzkosci (4) porusza si¢ zgodnie z 1 (Fig.5(d)) Ilub w kierunku
przeciwnym do 1 (Fig.5(a)). W obydwu przypadkach pozostate jadra (2 i
3) ,wybierga” takie kierunki drgan, aby suma wektorowa ich pedéw
rownowazyta pedy jader 1 i 4 oraz by potozenie srodka ciezkosci sSi¢ nie
zmienigdo (mowimy w tym wypadku o zgodnosci fazowe drgan).
Otrzymuje sie w ten sposdb dwa kolgne drgania normalne pokazane na
Fig.5(a) i (d).

V. CHARAKTERY REPREZENTACJI NIEPRZYWIEDLNYCH

Czym sa liczby znane jako charaktery reprezentacji nieprzywiedinych
CRN? Molekuta moze posiada¢ elementy symetrii, a tym samym mozna
ja przeksztatcac tak by otrzyma¢ nowe jg potozenie, ale nierozrozniane
od potozenia wyjsciowego. Takie przeksztalcenie nos nazwe operacji
symetrii. Np. czasteczke SO; mozemy obrécié o 120° wzgledem os
prostopadtel do jg ptaszczyzny i przechodzace przez atom siarki. Jest to
obrét wtasciwy C; (dolny indeks oznacza przez ile nalezy podzieli¢ 360°,
by otrzyma¢ rozpatrywany obrét). Jezeli wzgledem teg samej osi obrocimy
0 240° to jest obrét Ci%. Gdybysmy obrécili czasteczke o 180° wzgledem
0osi przechodzace przez jeden z atoméw tlenu i srodek przeciwlegtego
boku tréjkata (taki ksztalt ma czasteczka) to jest to obrot C,, ktérych to
obrotow mamy 3 (piszemy zwykle 3C,). Mozemy tez odbi¢ czasteczke
wzgledem ptaszczyzny, ktora ja zawiera(op) oraz ptaszczyzny prostopadie
do tg pierwszg przechodzace przez jeden z atomow tlenu (3cy). Jezeli
potaczymy obrét z odbiciem to otrzymujemy tzw. obrot niewtasciwy (2Ss).
Mowimy wreszcie 0 przeksztatceniu, ktére niczego nie zmienia i nos
nazwe tozsamosci (E). Operacji symetrii  odpowiada macierz, ktéra
informuje jak zmieniga Sie wspotrzedne dowolnego punktu w  wyniku
przeksztatcenia. | tak np. macierz odbicia wzgledem ptaszczyzny yz jest
macierza diagonalng majaca na przekatng dwie 1 1 —1. Przeksztalcenie
punktu o wspoétrzednych (x,y, 2) daje:

-1 - X

M(ayz) y|= =y (15)
z

o +—r O
L O O
N < X

0
0

N

Suma liczb wystepujacych na przekatngi macierzy jest wiasnie charakterem
reprezentacji | bedzie uzyta do zndezienia liczby 1 rodzaju drgan
aktywnych.

CRN umozliwigg okreslenie typu oscylacji w dang  czasteczce.
Podejscie zastosowane tutg) jest oparte na uzyciu figury geometryczng,
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ktéra ma te same operacje symetrii co badana molekuta. Symetria, ktéra
czesto stanowi tacznik miedzy prawami fizycznymi® jest tutgj podstawa
zrozumienia réznych rodzajow widma molekularnego zwiazanego z
drganiem czasteczki. Kontur pierwszgy z zastosowanych figur pozostae
niezmieniony przy nastgpnych. Zmiany moga Si¢ pojawi¢ przy kolgnych
figurach jako wynik podziatu pierwszej. To pozwaa znalezé wszystkie
CRN rozpatrywanych molekut, a s nimi NO; (lub SO, czasteczki te
maja ten sam ksztatt, a przez to te same operacje symetrii).

Ksztatem wzmiankowanych czasteczek jest tréjkat rownoboczny, a
operacje symetrii, ktére s3 do niego przypisane to: E, 2C;, 3C,, o, 2S;, 3oy.
Wiece szczegdtow znajdzie czytelnik w ksiazce Hakena i Wolfa®

Zatem bierzemy wczesnigg wspomniany trojkat do wszystkich operaci
symetrii. Niezaleznie od tego, ktOra z operacji symetrii wykonamy, zawsze
otrzymujemy ten sam ksztat (Fig.6(a)). Jezeli figura przechodzi sama w
siebie (po dokonaniu operacji), wowczas przypisujemy takiemu wynikowi
1. Jezeli figura przechodzi w przeciwna, (patrz np. Fig.6(b)) tzn. kolor
czerwony przechodzi w niebieski | odwrotnie, to takiemu wynikowi
przypisujemy -1. Stad przeksztalcgac Fig.6(a) otrzymujemy CRN
odpowiadajace typowi symetrii A, (Tab.2)." Fig.6(b) przedstawia ten sam
trojkat, de o roznych kolorach po dwoéch stronach ptaszczyzny, w ktorg
Si¢ zngduje (przod i tyt s dwoma roznymi kolorami). Mozemy traktowat
te figure jako ztozong z 2 pod —figur. Przeksztalcenia teg figury daja nam
typ A, (Tab.2), ktérego drgania sqa widoczne w widmie jako pasma
réwnolegte.*

przéd tyt

(©)
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(d)

przéd tyt

Fig.6. Figury, ktére duza do otrzymania CRN drgan niezdegenerowanych:
(a) figura umozliwiagjaca otrzymanie drgan o typie symetrii A;
(b) dwie ptaszczyzny tej samej figury —daja mozliwosé otrzymania A,
(c) wysokosci trojkata dziela go na réwne czesci — przeksztalcanie daje A,
(d) ta sama figura co przy (c), ae korespondujace ze soba czesci maja
rézne kolory po obu stronach ptaszczyzny - daja typ A;

Nowg forme trojkata pokazuje Fig.6(c). Wysokosci trojkata dziela kazdy z
jego bokow na dwie czgsci. Kolory przodu figury koresponduja z tylnymi.

Tab.2. Tabela charakteréw NO; (SOs)

E 2C; 3C; on 2S5 3oy

A, 11 1 1 1 1
A1 1 1 a1 a1 a1
A, 1 1 1 1 1 -1
A, 11 -1 -1 -1 1

Transformacje daja typ A, (Tab.2), o drganiach nieaktywnych w IR
Natomiast Fig.6(d) jest taka sama jak dla A, ale z réznymi kolorami po
obydwu stronach ptaszczyzny trojkata. Wyniki przeksztalcen daja CRN dla
typu symetrii A, .

V. DRGANIA AKTYWNE
Istnigje dobrze znany wzor w Spektroskopii Molekularne

1
N(K) =20 X Xy (16)
q

ktory pozwaa obliczy¢ liczbe trandacji, rotacji i oscylacji okreslonego

typu symetrii. Znaczenie poszczegdlnych symboli jest nastepujace:

h —liczba wszystkich operacji symetrii rozpatrywanej czasteczki

hy —liczba operacji symetrii w g- tegj klasie. Klasa jest to zbior operacji
symetrii, ktére maja te same charaktery. Np. klasa 3C, w odniesieniu
do NOs;, to dwa obroty wiasciwe.

xo\) — charakter reprezentacji nieprzywieding (patrz Tab.2) g-te klasy

1Y —charakter reprezentacji przywieding™® g-tej klasy

K —typ symetrii
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Wzér (16) bedzie zastosowany do czasteczek omawianych w sekcji 1V, a
wiegc NO; |1 SOz Wigcqg informacji mozna znalez¢ w ksiazce Z.
Keckiego, na temat podstaw spektroskopii molekularng.'* Ale poniewaz
rozwazania zawarte w te pracy sa skierowane tylko na oscylacje, a
dodatkowo aktywne w IR, réwnanie (16) zostalo zmodyfikowane w ten
sposdb by wyediminowaé trandacje i rotacje, a otrzymaé tylko oscylacje.
Dlatego otrzymujemy:

1
q

gdzie ¢ oznacza liczbg trandlacji i rotacji danego typu. Okazuje sSig, ze
c dla drgan aktywnych w IR w odniesieniu do czasteczek typu SOs;
(NO3) pozostge stata i rowna 1. Np. liczba oscylacji o typie Symetrii
A" dla SO; wynosi:

(A" ) :% [101012 + 20100 + 3o(—1)s(—2) +1s(—1)*4 + 2¢(—1)*(-2) + 3+12] — 1=1

Obliczenia dla wszystkich typoéw symetrii — patrz Ref.11. Pozostate typy
drgan niezdegenerowanych sa nieaktywne w IR. Aktywne natomiast sa
drgania zdegenerowane typu E’. Ostatecznie otrzymujemy

n'"C=A +2E (18)

IR osc

gdzie n oznacza catkowita liczbe drgan aktywnych w IR. Tak wiec w
widmie podczerwieni czasteczki SO; aktywne jest jedno drganie typu A,
dajace pasmo réwnolegte oraz dwa drgania dwukrotnie zdegenerowane
typu E' dajace pasma prostopadte. Przejscie z rownania (16) do (17) dae
bezposrednie wyniki, ktore moga by¢é réwniez znalezione poprzez
eksploracje, krok po kroku, trandacji i rotacji'’. Zaréwno jedno jak i
drugie podgscie prowadzi do tych samych rezultatow.

VI. PODSUMOWANIE

Zagadnienia omawiane Ww artykule sa przedmiotem zainteresowan
Soektroskopii  Molekularng i Teorii  Grup, ktéra jest poteznym
instrumentem utatwigjacym 1 umozliwigjacym obliczenia. Niektére czesci
tgf Teorii —wymagajace zaawansowanego aparatu matematycznego — zostaty
uproszczone, co dalo mozliwos¢ bezposredniego wnioskowania co do
kierunku wychylen jader czasteczki jak | znalezienia CRN, a przez to
okreslenia typu 1 ilosci drgan. Ponadto zostal podany zmodyfikowany
sposob obliczania aktywnych drgan w podczerwieni, scisle zwigzany z
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uprzednio  znaezionymi CRN. Mozliwosé uzycia  programow
komputerowych — obliczeniowych i symulacyjnych — dae szanse
bezposredniego udzialu w poszukiwaniach odpowiedzi na pytania
towarzyszace rozpatrywanym  zagadnieniom. Omawiane tematy, Ww
zaprezentowanym podejsciu, wydaja sie¢ by¢ mozliwe do zastosowania i
wprowadzenia do systematycznegj nauki w szkotach posiadajacych klasy o
profilach ukierunkowanych na fizykg, chemi¢ czy matematyke. W celu
pogtebienia wiedzy na temat Spektroskopii Molekularng wiasciwym jest
zapoznanie Si¢ z Ref.12., a matematyczny wglad w Teorie Grup dae
Ref.13 i 14. Rozwazania zawarte w artykule koncentrowaly si¢ na
czasteczkach liniowych i ptaskich o ksztalcie trojkatnym, lecz tatwo moga
by¢ one rozciagnigte na innego typu czasteczki.
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