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Sa cercetim molecula formatd din N atomi. Vom fixa originea
sistemului cartezian de coordonate in centrul de masa al moleculei.
Pozitia atomului i se descrie prin raza vectoare:
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@) =72+ 8(t),i =1,2,..,N,
unde 7 este pozitia atomului i in molecula neexcitati, S; este vectorul
deplasarii atomului { din pozitia initiald. Atunci energia sistemului
poate fi reprezentata:
H(§1,§2, vy SNy 81, 83, ...,§N) = T(§1,§2, ...,§N) + U(51,82, ) Sy)-

Energia cinetica depinde de patratul vitezelor, iar functia energiel
potentiale are forma patratica, deoarece oscilatiile normale ale
moleculei sunt armonice. Fiecarui atom i se asociaza o baza locala

ortonormati {ggi), ggi), égi)}.

Starea sistemului se descrie totalmente prin 3N coordonate séi) in
spatiul euclidian R3V, unde s& este proiectia deplasarii atomului i pe
axa a a bazei locale. Vectorul in acest spatiu este definit de

urmatoarea expresie:

2 (D @ D 2 (2 (2 ) () (V)
x—(51 ,Sp 7,83 ,8177,857,837, 0,80 0,8, 7,83 )

Aceastd reprezentare se numeste reprezentare mecanici. In total
exista 3N —6 oscilati normale ae moleculei (3N —5 pentru
moleculele liniare). Vectorul X poate fi descompus pe 3N coordonate
normale, din care 3 corespund trandagiel si 3 — rotatiei. Daca impulsul
total si momentul total a moleculel sunt nule, atunci X poate fi
reprezentat in forma:

3N-6

X = Z Qjé; sin(wjt + aj) ,
=1

unde Q; — coordonatd normala j, w; — este frecventa ciclici a oscilatiei
j, {€;} formeaza o bazd noua ortonormata pentru coordonate normale.
Dacéd frecventele w; # w; pentru i # j, aunci vectorii vor fi

ortogonali: 61- 1 (_ij~ Daca frecventele coincid, atunci vectorii de baza
care 1i corespund sunt determinati cu exactitatea combinagiei liniare.
De aceea intotdeauna putem cere indeplinirea conditiei de
ortonormare a vectorilor bazei. Aceasta reprezentare se numeste
reprezentare vibrationala.

Algoritmul metodei ameliorate se prezinta in modul urmator [1]:
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1. Se congtruieste céte un proiector pentru fiecare tip al reprezen-
tarii ireductibile.

2. Se gasesc vectorii proprii cu valori proprii nenule, care vor servi
drept baza a subspatiului invariant al proiectorului.

3. Se obtine combinatia liniard a vectorilor de baza obtinuti pentru
proiectorul unei reprezentari ireductibile concrete, care va fi vectorul
oscilatiei normale.

In Figura se compari datele teoretice calculate in baza algoritmului
dezvoltat cu valorile experimentale pentru molecula de fullerene Ceo
[2,3].
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Fig. Compararea rezultatelor teoretice cu datel e experimentale

Dreapta punctata din Figura reprezinta bisectoarea cadranului intai.
Se constata ca oscilatii cu frecventele mai mici aduc un aport mai
mare in abaterea de la valorile experimentale. Totodatd, putem
observa cd modelul teoretic micsoreaza frecventele mici si mareste
frecventele mai mari. Pentru a descrie oscilatiile fullerenului mai
exact, se pot utiliza functiile potentiale optimizate Tersoff sau Brenner
[4], teoria functionalei de densitate (DFT) sau teoria de perturbatie a
functionalei de densitate (DFPT) [5, 6, 7]. Se poate mentiona ca
spectrul de vibragie al structurii cristaline (grupul de simetrie T),
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formatd din molecule de fullerene Cgo hidratate in solutii apoase a fost

caculat folosind si abordarea dinamicii moleculare (MD) [8], precum si

ecuatiade stare pentru solutii apoase de fullerene Cgo a fost propusa [9].
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