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„Ñèìåòðèÿòà −  â øèðîê èëè òåñåí ñìèñúë, â çàâèñèìîñò  îò
òîâà êàê ùå ñå îïðåäåëè òîâà ïîíÿòèå, å òàçè èäåÿ, ïîñðåäñòâîì
êîÿòî ÷îâåê â ïðîäúëæåíèå íà ñòîëåòèÿ ñå å ñòðåìèë äà ïîñòèãíå
è ñúçäàäå ïîðÿäúê, êðàñîòà è ñúâúðøåíñòâî“.

Õåðáåðò Âàéë

Óâîä

Òåîðèÿòà íà ñèìåòðèÿòà å åäèí îò íàé-ìîùíèòå òåî-
ðåòè÷íè ìåòîäè çà îáÿñíåíèå, îïèñàíèå è ïðåäâèæäàíå
íà ñòðóêòóðàòà, ôèçè÷íèòå è õèìè÷íè ñâîéñòâà íà àòîì-
íî ìîëåêóëíèòå ñèñòåìè: àòîìè, ìîëåêóëè, ìàêðîìîëå-
êóëè, êðèñòàëè, êîìïëåêñíè ñèñòåìè ...

Íÿìà îáëàñòè â òåîðåòè÷íàòà õèìèÿ è ôèçèêà è ïðè-
ïîêðèâàùèòå ñå ñ òÿõ îáëàñòè íà äðóãè íàóêè, â êîèòî
ïðèëîæåíèåòî íà òåîðèÿ íà ñèìåòðèÿòà äà íå å äîâåëà
äî ñúùåñòâåíî íîâè íàó÷íè ðåçóëòàòè.

Íå ìîæåì äà ñè ïðåäñòàâèì ñúâðåìåííàòà òåîðåòè÷-
íà õèìèÿ è ôèçèêà áåç ÷èñëåíèòå ìåòîäè è òåõíèêà.
Ïðåäâèæäàíå íà ñòðóêòóðàòà íà ìîëåêóëè ñ îïðåäåëåíè
ñâîéñòâà ïðåäñòàâëÿâàùè èíòåðåñ, ïðèìåðíî çà åëåê-
òðîíèêàòà èëè ìèêðîåëåêòðîíèêàòà, íå å âúçìîæíî áåç
èçïîëçâàíå íà êâàíòîâî-õèìè÷íè ìåòîäè è ìîùíà êîì-
ïþòúðíà òåõíèêà.

Íî åóôîðèÿòà íà ò.íàð. „êîìïþòúðíà õèìèÿ“ íàòðóï-
âà íåñúùåñòâåíî íîâà èíôîðìàöèÿ, êîÿòî íå âîäè äî
ïðîãðåñ, à äî õàîñ. Â ÷óæáèíà è ó íàñ èìà „òåîðåòèöè“,
êîèòî íå ìîãàò äà íàïèøàò óðàâíåíèåòî íà Øðüîäèí-
ãåð, íî ðàçïîëàãàò ñ ïðîãðàìè íà êâàíòîâî-õèìè÷íè ìå-
òîäè, ñ êîèòî ïðèìåðíî ñå èç÷èñëÿâà ãåîìåòðèÿòà íà
ïîçíàòè ìîëåêóëíè ñèñòåìè, ñ ïîçíàòà îïèòíî îïðåäå-
ëåíà ãåîìåòðèÿ!?

Â ñâåòîâíàòà ëèòåðàòóðà ñúùåñòâóâàò ìíîãî êíèãè
ïîñâåòåíè íà ïðèëîæåíèåòî íà ñèìåòðèÿòà â òåîðåòè÷-
íàòà õèìèÿ (âèæ öèòàòèòå â ñëåäâàùèÿ òåêñò). Íà áúë-
ãàðñêè åçèê, ïðîáëåìúò ñèìåòðèÿ, ñòðîåæ è ñâîéñòâà
íà ìîëåêóëíèòå ñèñòåìè å ðàçãëåäàí â êíèãà [1] è ó÷åá-
íèê [2], íî åäíîñòðàííî è íåïúëíî. Ïî-ñèñòåìíî òåî-
ðèÿòà íà ãðóïèòå − àáñòðàêòíà òåîðèÿ íà ãðóïèòå, å èç-
ëîæåíà â êíèãàòà íà ïðîô. Ã. Íèêîëîâ [3], íî ïðèëîæå-

íèåòî é ñå îòíàñÿ ñàìî äî êîîðäèíàöèîííèòå ñúåäèíå-
íèÿ.

Íà áúëãàðñêè åçèê, ìàêàð è â äðóã àñïåêò, èìà ñàìî
åäíà âåëèêîëåïíî íàïèñàíà êíèãà − „Æèâîò è ñèìåòðèÿ“
ñ àâòîð ä-ð Íèêîëàé Øåéêîâ [4], â êîÿòî ñå ðàçãëåæäà
ñèìåòðèÿòà íà áèîëîãè÷íè îáåêòè.

Â êðàòêà ñòàòèÿ íå å âúçìîæíî äà ñå îïèøå òåîðèÿòà
íà ãðóïèòå è ïðèëîæåíèåòî é â õèìèÿòà. Â ñòàòèÿòà ñà
èçëîæåíè èñòîðèÿòà íà ïðèëîæåíèå íà ñèìåòðèÿòà â
ïðèðîäíèòå íàóêè, îáëàñòèòå íà ïðèëîæåíèå â òåîðå-
òè÷íàòà õèìèÿ, êàêòî è ëèòåðàòóðíèòå èçòî÷íèöè, â êîè-
òî ïðèëîæåíèåòî å ïîäðîáíî îïèñàíî. Â èíôîðìàöèîí-
íàòà ñèñòåìà „Google“ ñ êëþ÷îâàòà äóìà „symmetry“
ñå îòêðèâàò íàä 105 èçòî÷íèêà íà èíôîðìàöèÿ, à ñ êëþ-
÷îâàòà äóìà, „symmetry-chemistry“ ñå îòêðèâàò íàä 104

ôàéëà.
Ñòàðàíèåòî íà àâòîðà äà íàïðàâè èçëîæåíèåòî ìåòî-

äè÷íî, íå å ëèøåíî îò êîìïðîìèñà ìåæäó ïðîñòîòà è
òî÷íîñò.

ΣιμμετριαΣιμμετριαΣιμμετριαΣιμμετριαΣιμμετρια

Îùå ñ ïúðâèÿ ñè ñúçíàòåëåí äîïèð ñ ïðèðîäàòà,
÷îâåêúò å âïå÷àòëåí îò êðàñîòàòà íà ñèìåòðèÿòà è îñúç-
íàë ïîëçàòà îò ïðèëîæåíèå íà ïðèíöèïèòå é â äåéíîñò-
òà ñè, ïúðâîíà÷àëíî â èçêóñòâîòî è àðõèòåêòóðàòà.
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Ñèìåòðèÿòà å åäíà îò ôóíäàìåíòàëíèòå êîíöåïöèè
â íàóêàòà. Çàåäíî ñ òîâà òÿ å ìîñòúò, êîéòî ñâúðçâà ìíîãî
è ðàçëè÷íè èíòåëåêòóàëíè äåéíîñòè íà ÷îâåêà: íàóêà,
èçêóñòâî, àðõèòåêòóðà, åñòåòèêà, ìóçèêà, êîñìîãîíèÿ.
Åäâà ëè èìà îáëàñò íà ïîçíàíèåòî è èçêóñòâîòî â êîèòî
„ñèìåòðèÿòà“ äà íÿìà âðúçêà ñ îñíîâíèòå èì êàòåãîðèè
è çàêîíîìåðíîñòè. Ïî åäèí áëåñòÿù íà÷èí òîâà å ïðåä-
ñòàâåíî â ìîíîãðàôèÿòà „Symmetry − Unifying Human
Understanding“ [5] è â ìîíîãðàôèèòå íà Õåðáåðò Âàéë
[6,7] (âèæ ñúùî [8]).

Ïúðâèÿò êîëè÷åñòâåí àñïåêò íà òåîðèÿ íà ñèìåòðèÿ-
òà å ò.íàð. â äðåâíîñòòà ãðúöêî ñå÷åíèå èëè áîæåñòâåíà
ïðîïîðöèÿ, èçïîëçâàíà îò àðõèòåêòèòå è ñòðîèòåëèòå:

1/2 , 2/3 , 3/5 , 5/8 , 8/13 , 13/21 , ... ...

Òàçè ðåäèöà å èçñëåäâàíà îò èòàëèàíñêèÿ ìàòåìàòèê
Ôèáîíà÷è, êîéòî ïîêàçâà, ÷å ãðàíèöàòà é å èðàöèîíàë-
íîòî ÷èñëî (√5 − 1)/2.

Éîõàí Êåïëåð, åäèí îò íàé-ãîëåìèòå ôèçèöè íà âñè÷-
êè âðåìåíà, å ïúðâèÿò, êîéòî èçïîëçâàéêè ïðèíöèïèòå
íà ñèìåòðèÿòà ïðàâè îòêðèòèÿ, êîèòî ìíîãî ïî-êúñíî
ñà ïðåîòêðèòè ñ äðóãè ìåòîäè.

Êåïëåð ôîðìóëèðà ïðî÷óòèòå çàêîíè íà íåáåñíàòà
ìåõàíèêà çà äâèæåíèå íà ïëàíåòèòå, ïðåäè Íþòîí äà
îòêðèå ìàòåìàòè÷åñêèòå îñíîâè íà íåáåñíàòà ìåõàíèêà.
Â äðåâíîñòòà è ñðåäíîâåêîâèåòî ïîíÿòèÿòà ñèìåòðèÿ
è õàðìîíèÿ ñà åêâèâàëåíòíè. Êåïëåð å áèë äúëáîêî âÿð-
âàù ÷îâåê, êîèòî å âÿðâàë â áîæåñòâåíàòà õàðìîíèÿ, â
ñúîòâåòñòâèå ñ êîÿòî òðÿáâà äà ñå äâèæàò íåáåñíèòå
òåëà. Òîé ñå ïîçîâàâà íà ðàáîòèòå íà Ïëàòîí, â êîèòî
ñå îïèñâàò õàðìîíè÷íèòå ñèìåòðè÷íè ôèãóðè: åëèïñà,
îêðúæíîñò, õèïåðáîëà, ïàðàáîëà − òðàåêòîðèèòå íà íå-
áåñíèòå òåëà.

Êíèãàòà íà Êåïëåð, èçäàäåíà ïðåç 1611 ã. [9], ïî ñú-
ùåñòâî å ïúðâîòî ñú÷èíåíèå ïî êðèñòàëîãðàôèÿ. Êåï-
ëåð ñå èíòåðåñóâàë è ïîêàçâà çàùî ñíåæèíêèòå ñà øå-
ñòîúãúëíè, à íå ïåòîúãúëíè èëè ñåäìîúãúëíè. Íà åçèêà
íà òåîðèÿ íà ãðóïèòå òîâà îçíà÷àâà çàùî â íåæèâàòà
ïðèðîäà îòñúñòâàò ñèìåòðè÷íè ñèñòåìè ñúñ ñèìåòðè÷-
íè îñè îò ïåòè è ñåäìè ïîðÿäúê. Äâà âåêà ïî-êúñíî åäèí
îò ñúçäàòåëèòå íà ñúâðåìåííàòà êðèñòàëîãðàôèÿ,
Îãþñò Áðàâå, äîêàçâà òîâà.

Êåïëåð ïîêàçâà, ÷å â ïðèðîäàòà ìíîãî îò ïðèðîäíèòå
îáåêòè èìàùè õåêñàãîíàëíà ñèìåòðèÿ ñà íàé-ñòàáèëíè
(êðèñòàëè, ï÷åëíèòå ïèòè è äð.). Òîé ïîêàçâà ñúùî, ÷å
êëîíèòå íà äúðâåòàòà, ëèñòàòà íà ìíîãî öâåòîâå, íàïðè-
ìåð íà ðîçàòà, ñåìåíàòà íà øèøàðêèòå, ñà ðàçïîëîæåíè
ïî äâå ñèìåòðè÷íè ñïèðàëè − ëÿâà è äÿñíà. Áðîÿò íà
âèòêèòå âúâ âñÿêà ñïèðàëà íå å ïðîèçâîëåí. Îòíîøåíèå-
òî íà áðîÿ èì å ðàâåí íà åäíî îò ÷èñëàòà îò ãðúöêîòî
ñå÷åíèå, íàïðèìåð 5 ëåâè è 8 äåñíè èëè 8 ëåâè è 13 äåñ-
íè. Òðè âåêà ïî êúñíî, íîáåëîâèÿò ëàóðåàò ïðîô. Ìàí-
ôðåä Îéãåí (Ãüîòèíãåí, Ãåðìàíèÿ) ïîêàçâà, ÷å ïðè òàçè
ñèìåòðè÷íà ñòðóêòóðà èçêà÷âàíåòî íà âîäàòà ïî ñòúáëà-
òà ñå èçâúðøâà ñ íàé-íèñêî îñìîòè÷íî íàëÿãàíå [10,11].

Âúçíèêâàíå íà ìàòåìàòè÷åñêàòà òåîðèÿ íà
ñèìåòðèÿòà −−−−− òåîðèÿ íà ãðóïèòå

„Ïîìîëè Ãàóñ èëè ßêîáè äà äàäàò çàêëþ÷åíèå íå çà
âåðíîñòòà, à çà çíà÷åíèåòî íà òåçè òåîðåìè. Ñëåä
òîâà, íàäÿâàì ñå, ùå ñå íàìåðÿò õîðà, êîèòî äà
ðàçøèôðîâàò âñè÷êî òîâà“.
                              Åâàðèñò Ãàëóà (ïðåäñìúðòíî ïèñìî)

Ñúçäàâàíåòî íà òåîðèÿ íà ãðóïèòå − ìàòåìàòè÷åñêèÿò
àïàðàò íà òåîðèÿ íà ñèìåòðèÿòà, å ñâúðçàíî ñ åäèí îò
íàé-äðàìàòè÷íèòå ìîìåíòè â èñòîðèÿ íà íàóêàòà è ëè÷-
íèòå äðàìè íà ñúçäàòåëèòå íà òåîðèÿòà − Åâàðèñò Ãàëîà
è Íèëñ Àáåë [12].

Ïðåäè äà îòèäå íà äóåë, íà êîéòî å óáèò (1832 ã.),
21-ãîäèøíèÿò Ãàëoà ïðèëàãà êúì ïèñìîòî ñè äî ïðèÿòå-
ëè ðúêîïèñ îò òåîðåìè, êîèòî ñà îñíîâà íà òåîðèÿòà íà
ãðóïèòå.

Â íà÷àëîòî íà 30-òå ãîäèíè íà 19-òî ñòîëåòèå âúâ
Ôðàíöèÿ çàïî÷âà ðåñòàâðàöèÿòà. Ãàëîà å áèë ÿðîñòåí
ðåïóáëèêàíåö. Óáèéñòâîòî ìó å èíñöåíèðàíî îò ãðóïà
îôèöåðè-ÿêîáèíöè. Íà 2 þíè Ãàëîà å óáèò. Êàêòî Ìî-
öàðò, òîé å ïîãðåáàí â îáù ãðîá, îò êîéòî äíåñ íÿìà
ñëåäà.

Ïèñìîòî íà Ãàëîà íå äîñòèãà íèòî äî Ãàóñ, íèòî äî
ßêîáè, à ïîïàäà ïðè Êîøè − òîãàâà ïðåçèäåíò íà Ôðåí-
ñêàòà àêàäåìèÿ íà íàóêèòå, êîéòî ãî ïðåïðàùà êúì àð-
õèâèòå íà àêàäåìèÿòà.

Òåîðåìèòå íà Ãàëîà ñå îòíàñÿò çà ïðîáëåìà çà ðàçðå-
øèìîñòòà íà àëãåáðè÷íèòå óðàâíåíèÿ â êâàäðàòóðè. Â
òÿõ ñå ïîêàçâà, ÷å â îáùèÿ ñëó÷àé ðåøåíèÿòà íà óðàâíå-
íèÿ ïî-âèñîêè îò 5-òà ñòåïåí íå ìîãàò äà áúäàò ïðåäñòà-
âåíè ñ êâàäðàòóðè.

Ïðåç 20-òå ãîäèíè íà òîãàâàøíîòî ñòîëåòèå Àáåë ïó-
áëèêóâà ðàáîòà ïîñâåòåíà íà ãîðíèÿ ïðîáëåì, íî íå çà-
âúðøâà èçñëåäâàíèÿòà ñè, ïîíåæå óìèðà îò áåäíîñò íà
27-ãîäèøíà âúçðàñò.

Â 1846 ã. Æîçåô Ëèóâèë ïîëó÷àâà îò Îãþñò Øåâàëå
(ïðèÿòåëÿ, íà êîéòî ïðåäè ñìúðòòà ñè Ãàëîà èçïðàùà
ïðîùàëíîòî ñè ïèñìî) ðúêîïèñèòå íà Ãàëîà. Ïðåäàâà
ãè â Àêàäåìèÿ íà íàóêèòå, à ÷àñò îò òÿõ ïóáëèêóâà. Äâà-
äåñåò ãîäèíè ïî-êúñíî Êàìèë Æîðäàí íàìèðà ðúêîïèñà,
îöåíÿâà çíà÷åíèåòî íà òåîðåìèòå è ãè ïóáëèêóâà ñ êî-
ìåíòàð.

Ïóáëèêàöèÿòà, â êîÿòî å ôîðìóëèðàíî ïðàâèëîòî çà
ñúõðàíåíèå íà îðáèòàëíàòà ñèìåòðèÿ, çà êîåòî Óäóúðä
è Õîôìàí ïîëó÷àâàò Íîáåëîâà ïðåìèÿ, èìà èñòîðèÿ,
êîÿòî íàïîìíÿ çà ìíîãîòî „ãðåõîâå“ â õèìèÿòà, ñâúðçà-
íè ñ ïóáëèêàöèèòå íà âàæíè íàó÷íè îòêðèòèÿ.

Óäóúðä è Õîôìàí èçïðàùàò ðúêîïèñà íà ðàáîòàòà â
ðåäàêöèÿòà íà ñïèñàíèå „Journal of the American Chemi-
cal Society“, íî ðàáîòàòà å îòõâúðëåíà. Àâòîðèòå èçïðà-
ùàò ñòàòèÿòà â ñïèñàíèå „Angewandte Chemie“ è ðàáî-
òàòà å îòïå÷àòàíà. Â ëèòåðàòóðàòà ñêîðî ñå ïîëó÷àâàò
ìíîãî ïîëîæèòåëíè îòçèâè è àâòîðèòå ïîëó÷àâàò Íîáå-
ëîâàòà ïðåìèÿ çà õèìèÿ.
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Â êíèãàòà ñè Ð. Õîôìàí [18] öèòèðà ðåöåíçèèòå çà
ðúêîïèñà, ïðåäàäåí çà ïå÷àò â ñïèñàíèåòî „Journal of
the American Chemical Society“:

Ïúðâà ðåöåíçèÿ:
„Ïîäîáíè ðàçñúæäåíèÿ îáèêíîâåíî ñå ïðàâÿò ìåæäó

êîëåãè, êîãàòî òå ðàçãîâàðÿò â ëîêàë ñëåä íÿêîëêî ÷àøè
áèðà ... Òàçè ðàáîòà íå å ïîäõîäÿùà çà ïóáëèêàöèÿ â
ñåðèîçíî ñïèñàíèå, íàé-ìàëêî â ñïèñàíèåòî „Journal
of the American Chemical Society“.

Âòîðà ðåöåíçèÿ:
„Õîôìàí å ìíîãî èíòåëèãåíòåí, íî íå äîñòàòú÷íî,

çà äà äîïðèíåñå íåùî ïîëîæèòåëíî ... çà èçñëåäâàíèÿòà
èì“.

Ðàçâèòèåòî è ïðèëîæåíèåòî íà òåîðèÿòà íà ñèìåò-
ðèÿòà − òåîðèÿ íà ãðóïèòå, âúâ âòîðàòà ïîëîâèíà íà 19
âåê å ñâúðçàíî èìåííî ñ èìåòî íà Êàìèë Æîðäàí. Ïðåç
1870 ã. òîé ñå ñðåùà ñ Ôåëèêñ Êëàéí è Ìàðèóñ Ñîôóñ
Ëè è èì îáðúùà âíèìàíèå âúðõó ðàáîòèòå íà Ãàëóà è
Íèëñ Àáåë. Ñëåä òîâà òåîðèÿòà íà ãðóïèòå ñòàâà öåíòðà-
ëåí îáåêò íà èçñëåäâàíèÿòà èì. Ïðåç 1872 ã. Êëàéí ñòàâà
ïðîôåñîð â óíèâåðñèòåòà â Åðëàíãåí. Âúâ âñòúïèòåëíà-
òà ñè ëåêöèÿ òîé îáðúùà âíèìàíèå íà çíà÷åíèåòî íà
òåîðèÿòà íà ãðóïèòå çà ìàòåìàòèêàòà è ïðèëîæåíèåòî
é âúâ ôèçèêàòà. Ëåêöèÿòà íà Êëàéí, îòáåëÿçâàíà â èñòî-
ðèÿòà íà ìàòåìàòèêàòà êàòî „Åðëàíãåíñêà ïðîãðàìà“, å
îêàçàëà èçêëþ÷èòåëíî âëèÿíèå çà ðàçâèòèåòî íà òåîðå-
òè÷íàòà ôèçèêà [11].

Ïðèëîæåíèåòî íà òåîðèÿòà íà ãðóïèòå â êâàíòîâàòà
ìåõàíèêà å ñâúðçàíî ñ ìîíîãðàôèèòå íà Âàí äåð Âåðäåí
[13] è Âèãíåð [14,15]. Êàòî ïúðâî çíà÷èòåëíî (è çàáðà-
âåíî!) ïðèëîæåíèå íà òåîðèÿòà íà ãðóïèòå â òåîðåòè÷-
íàòà õèìèÿ òðÿáâà äà ñå îòáåëåæè òåîðèÿòà íà êðèñòàë-
íîòî ïîëå, ðàçâèòà ïðåç 1929 ã. îò Õàíñ Áåòå [16]. Ïîïó-
ëÿðíîñòòà íà òåîðèÿòà íà ñèìåòðèÿòà â õèìèÿòà çàïî÷âà
ñ ðàáîòèòå íà Óäóúðä è Õîôìàí (60-òå ãîäèíè íà 20 â.)
ñ ôîðìóëèðàíîòî ïðàâèëî çà ñúõðàíåíèå íà îðáèòàëíà-
òà ñèìåòðèÿ ïðè õèìè÷íèòå ðåàêöèè [17].

Ïîðàäè àáñòðàêòíèÿ õàðàêòåð íà òåîðèÿòà íà ãðóïè-
òå, ïóáëèêàöèèòå ñ ïðèëîæåíèåòî é å ñâúðçàíî ñúñ çà-
ïèòâàíå îòêúäå àâòîðúò èìà òàêîâà ñàìî÷óâñòâèå, ÷å
òîâà êîåòî ïðàâè å çà ïóáëèêóâàíå â ñïèñàíèåòî „Journal
of the American Chemical Society“ [18].

Ñèìåòðèÿ íà àòîìíî-ìîëåêóëíèòå ñèñòåìè

„Ñèìåòðèÿòà íà àòîìà å äúëáîêèÿ è èíòèìåí èçðàç
íà ïðîÿâàòà íà ïðèíöèïèòå íà ñèìåòðèÿòà â ïðèðî-
äàòà. Àòîìíàòà ñèìåòðèÿ îáóñëàâÿ ìíîãî îò ìèêðî-
è ìàêðîñêîïñêèòå ñâîéñòâà íà àòîìíî-ìîëåêóëíèòå
ñèñòåìè, à îòòóê è íà ñëîæíè êîìïëåêñíè ñèñòåìè
êàòî áèîëîãè÷íèòå îáåêòè“.

Îéãåí Âèãíåð [15]

Åäíà ñèñòåìà å ñèìåòðè÷íà àêî òÿ îñòàâà íåèçìåííà
â ðåçóëòàò íà îïðåäåëåíî ïðåîáðàçîâàíèå. Òðóäíî å äà
ñå îïðåäåëè áðîÿò è âèäúò íà ðåàëíèòå è ìîäåëíè ñèñòå-

ìè, çà êîèòî å âúçìîæíî äà ñå äåôèíèðàò ñèìåòðè÷íèòå
ïðåîáðàçóâàíèÿ. Òîâà ñà àòîìíî-ìîëåêóëíèòå ñèñòåìè,
ñèñòåìè îò åäíàêâè ÷àñòèöè, íàïðèìåð åëåêòðîíåí ãàç,
âåêòîðè â äàäåíà êîîðäèíàòíà ñèñòåìà, ñúâêóïíîñò îò
÷èñëà èëè ìàòðèöè, ïðèðîäíè îáåêòè, ñèñòåìà îò òîíîâå
â ìóçèêàòà è äð.

Ïðè àòîìíî-ìîëåêóëíèòå ñèñòåìè, ñèìåòðè÷íèòå ïðå-
îáðàçîâàíèÿ − îïåðàöèèòå íà ñèìåòðèÿ, ñà äâà âèäà [19]:

1. Ïåðìóòàöèÿ íà òúæäåñòâåíè ÷àñòèöè, êîèòî èç-
ãðàæäàò àòîìíî-ìîëåêóëíàòà ñèñòåìà: åëåêòðîíè, ïðî-
òîíè, àòîìíè ÿäðà. Ïîíåæå òå ñà íåðàçëè÷èìè, ñèìå-
òðè÷íîòî ïðåîáðàçîâàíèå å îáìåíúò èì:

Òîçè âèä ñèìåòðèÿ îïðåäåëÿ íàé-îáùèÿ âèä íà âúë-
íîâèòå ôóíêöèè íà ìíîãî÷àñòè÷íèòå â ÷àñòíîñò íà ìíî-
ãîåëåêòðîííèòå ñèñòåìè. Ïðèíöèïúò íà Ïàóëè å ñëåä-
ñòâèå îò íåðàçëè÷èìîñòòà íà åëåêòðîíèòå.

2. Ïðîñòðàíñòâåíè − ãåîìåòðè÷íè ïðåîáðàçóâàíèÿ,
ïðè êîèòî ìîëåêóëèòå îñòàâàò íåïðîìåíåíè â ïðîñòðàí-
ñòâîòî, ò.å. âñè÷êè àòîìè ñúâïàäàò ñàìè ñúñ ñåáå ñè.
Òîçè âèä ñèìåòðè÷íè ïðåîáðàçîâàíèÿ ñå èçïîëçâàò â
êâàíòîâàòà ìåõàíèêà è òåîðåòè÷íàòà õèìèÿ.

Îñíîâíèòå åëåìåíòè íà ñèìåòðèÿòà ïðè ïðîñòðàí-
ñòâåíèòå ïðåîáðàçîâàíèÿ ñà ñëåäíèòå:

E − åëåìåíò íà ñèìåòðèÿ, ïðèòåæàâàí îò âñè÷êè ñè-
ñòåìè (âêëþ÷èòåëíî è íåñèìåòðè÷íèòå). Íà íåãî ñúîò-
âåòñòâà îïåðàöèÿ íà èäåíòè÷íîñò, ïðè êîÿòî ïîëîæå-
íèåòî íà àòîìèòå â ìîëåêóëàòà â ïðîñòðàíñòâîòî íå ñå
ïðîìåíÿ;

Ñn − åëåìåíò íà ñèìåòðèÿ, íà êîéòî îòãîâàðÿ îïåðà-
öèÿ çàâúðòâàíå îêîëî îñ íà ñèìåòðèÿ íà 360°/n. Íàïðè-
ìåð:

Àêî ìîëåêóëàòà èìà íÿêîëêî îñè íà ñèìåòðèÿ, ãëàâ-
íàòà ñèìåòðè÷íà îñ å òàçè, íà êîÿòî ñúîòâåòñòâà íàé-
ãîëÿìà ñòîéíîñò íà n.

σh − íà òîçè åëåìåíò íà ñèìåòðèÿ ñúîòâåòñòâà îïåðà-
öèÿòà îòðàçÿâàíå â ðàâíèíà, êîÿòî å ïåðïåíäèêóëÿðíà
íà ãëàâíàòà îñ íà ñèìåòðèÿ. Î÷åâèäíî å, ÷å âñè÷êè ïëà-
íàðíè ìîëåêóëè, êîèòî èìàò ãëàâíà ñèìåòðè÷íà îñ, ïðè-
òåæàâàò òîçè åëåìåíò íà ñèìåòðèÿ, íàïðèìåð ìîëåêóëà-
òà íà áåíçåíà, ïðè êîÿòî σh ñúâïàäà ñ ðàâíèíàòà, â êîÿòî
ñà ðàçïîëîæåíè àòîìèòå èëè òàçè íà äèõëîðåòåíà:

1 2 2 1
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Ñèìåòðèÿ è ìîëåêóëíà òîïîëîãèÿ

Â êîíñòèòóöèîííèòå  ôîðìóëè àòîìèòå ñå îçíà÷àâàò
ñ áóêâè, à  âðúçêèòå ñ ëèíèè. Òå îïèñâàò òîïîëîãèÿòà
íà ìîëåêóëàòà.

Â. Ïðåëîã, Íîáåëîâà ëåêöèÿ, 1975 ã.

Ñòðóêòóðàòà íà åäíà ìîëåêóëà ïðè äàäåíà êîíñòèòó-
öèÿ − áðîé è âèä íà ñúñòàâÿùèòå ÿ àòîìè, åäíîçíà÷íî
ñå îïðåäåëÿ îò òðè ôàêòîðà: ñèìåòðèÿ, ãåîìåòðèÿ è òî-
ïîëîãèÿ. Ñèìåòðèÿòà ïðè ïðîñòðàíñòâåíèòå ïðåîáðàçó-
âàíèÿ íà àòîìíî-ìîëåêóëíèòå ñèñòåìè å ðàçãëåäàíà â
ãîðíèÿ òåêñò.

Ãåîìåòðèÿòà ñå îïðåäåëÿ îò ñòðóêòóðíèòå ïàðàìåòðè
äúëæèíà íà âðúçêèòå, âàëåíòíèòå è òîðçèîííèòå úãëè.
Ìîíîãðàôèÿòà íà Ãèëëåñïè [28] å ïîñâåòåíà íà âúïðîñà
çà òåîðåòè÷íîòî ïðåäñêàçâàíå íà ãåîìåòðèÿòà íà ìíîãî-
àòîìíèòå ìîëåêóëè, îïèòíîòî é îïðåäåëåíèå è âëèÿíèå-
òî é âúðõó ìîëåêóëíèòå ñâîéñòâà.

Òîïîëîãè÷íèòå àñïåêòè â õèìèÿòà ñà ðàçãëåäàíè â
ìîíîãðàôèÿòà íà Ïîëàíñêè è Ãóòìàí [25] (âèæ ñúùî
[29−32]).

Ïðîìÿíàòà íà ãåîìåòðèÿòà, ñèìåòðèÿòà è õèðàëíîñò-
òà íå ïðîìåíÿò òîïîëîãèÿòà íà ìîëåêóëàòà, êàêòî å ïî-
êàçàíî íà äîëíàòà ñõåìà:

Ñèìåòðèÿ è åíåðãåòè÷åí ñïåêòúð íà ìíîãîåëåê-
òðîííè ñèñòåìè

Åíåðãåòè÷íèÿ ñïåêòúð íà åäíà àòîìíî-ìîëåêóëíà
ñèñòåìà å íàé-âàæíàòà é ôèçè÷íà õàðàêòåðèñòèêà. Òîé
å òåîðåòè÷íàòà îñíîâà íà àòîìíàòà è ìîëåêóëíàòà
ñïåêòðîñêîïèÿ.

Àòîìíè ñïåêòðè

Íåðåëàòèâèñòè÷íîòî óðàâíåíèå íà Øðüîäèíãåð èìà
òî÷íè àíàëèòè÷íè ðåøåíèÿ ñàìî çà âîäîðîäíèÿ àòîì è
âîäîðîäîïîäîáíèòå åäíîåëåêòðîííè êàòèîíè: Li+, Be2+,
... [33]. Îçíà÷åíèÿòà è ïîäðåäáàòà íà êâàíòîâèòå ñúñòîÿ-
íèÿ ñà ïîêàçàíè íà ñõåìàòà:

Óðàâíåíèåòî íà Øðüîäèíãåð çà ìíîãîåëåêòðîííèòå
àòîìè íÿìà àíàëèòè÷íè ðåøåíèÿ, íî îçíà÷åíèÿòà è ïî-
äðåäáàòà íà êâàíòîâèòå ñúñòîÿíèÿ ñà ñúùèòå, êàêòî ïðè
âîäîðîäíèÿ àòîì. Òîâà ñå îïðåäåëÿ îò åäíàêâàòà
ñèìåòðèÿ íà àòîìèòå, O3.

Ìîëåêóëíè ñïåêòðè

Åíåðãèèòå íà åëåêòðîííèòå ïðåõîäè ïðè ðàçëè÷íèòå
ìîëåêóëè âàðèðàò â òâúðäå øèðîêè ãðàíèöè, îò äåñåòêè
åëåêòðîíâîëòà ïðè Ðüîíòãåíîâèòå ñïåêòðè äî ∼0.5 eV
â èíôðà÷åðâåíàòà îáëàñò.

Â îáùèÿ ñëó÷àé èç÷èñëåíèåòî íà åíåðãèèòå íà âúç-
áóæäàíå â åäíà ìíîãîåëåêòðîííà ñèñòåìà å îáñòîÿòåë-
ñòâåíà çàäà÷à, òúé êàòî âúëíîâèòå ôóíêöèè çàâèñÿò îò
êîîðäèíàòèòå íà åëåêòðîíèòå, ÿäðàòà è ñïèíîâèòå ïðî-
ìåíëèâè íà åëåêòðîíèòå è ÿäðàòà. Ïðåíåáðåãâàíå íà
âçàèìîäåéñòâèåòî ìåæäó îòäåëíèòå ñòåïåíè ñâîáîäà
îïðîñòÿâà ñúùåñòâåíî çàäà÷àòà. Òîâà ïðèáëèæåíèå îïðå-
äåëÿ óñëîâíîòî ðàçäåëÿíå íà ìîëåêóëíàòà ñïåêòðîñêî-
ïèÿ íà åëåêòðîííà, âèáðàöèîííà è ðàìàíîâà è ñïåêòðî-
ñêîïèè íà åëåêòðîííèÿ è ÿäðåí ìàãíèòåí ðåçîíàíñ.

Òåîðèÿòà íà ñèìåòðèÿòà âîäè äî ñèñòåìàòèêà íà
êâàíòîâèòå ñúñòîÿíèÿ ïðè âñè÷êè âèäîâå ìîëåêóëíè
ñïåêòðè è ñúùåñòâåíî îïðîñòÿâàíå íà óðàâíåíèåòî íà
Øðüîäèíãåð [34−36].

Òåîðèÿ íà êðèñòàëíîòî ïîëå

Òåîðèÿòà íà êðèñòàëíîòî ïîëå å ïðèëîæåíèå íà òåî-
ðèÿòà íà ãðóïèòå çà ñòðîåæà è åíåðãåòè÷íèÿ ñïåêòúð
íà êîîðäèíàöèîííèòå ñúåäèíåíèÿ íà ïðåõîäíèòå åëå-
ìåíòè. Îñíîâíèòå é ïîëîæåíèÿ ñà äàäåíè îò Áåòå îùå
ïðåç 1929 ã. [16] è Âàí Ôëåê [37].

Ïîäðîáíî òåîðèÿòà çà ñòðîåæà íà êîîðäèíàöèîííèòå
ñúåäèíåíèÿ å èçëîæåíà â öèòèðàíàòà ìîíîãðàôèÿ íà
ïðîô. Ã. Íèêîëîâ [3].

Âàëåíòíèòå d àòîìíè îðáèòàëè íà ïðåõîäíèòå åëå-
ìåíòè ñà ïåòêðàòíî èçðîäåíè, êàêòî ñëåäâà îò ñôåðè÷-
íàòà ñèìåòðèÿ íà ñâîáîäíèòå àòîìè. Ïîëåòî íà ëèãàíäè-
òå èçìåíÿ/íàìàëÿâà ñèìåòðèÿòà, â ðåçóëòàò íà êîåòî èç-
ðàæäàíåòî íà d îðáèòàëèòå ñå ñíåìà. Õàðàêòåðúò íà
ðàçöåïâàíåòî çàâèñè îò ñèìåòðè÷íîñòòà íà êîìïëåêñà.
Òåîðèÿòà íà ãðóïèòå åäíîçíà÷íî îïðåäåëÿ âèäà íà åíåð-
ãåòè÷íèÿ ñïåêòúð. Åäèí ïðèìåð å ïîêàçàí íà ôèãóðà 1.
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Êîëè÷åñòâåíèòå ìåòîäè îïðåäåëÿò ñàìî âåëè÷èíàòà
íà ïàðàìåòúðà íà ðàçöåïâàíåòî, D, êîÿòî ìîæå äà ñå
îïðåäåëè è îò ò.íàð. ñïåêòðîõèìè÷åí ðåä [3].

Åíåðãåòè÷åí ñïåêòúð íà ñèñòåìè ñ òðàíñëàöèîííà
ñèìåòðèÿ

Òðàíñëàöèîííàòà ñèìåòðèÿ íà åäíà ñèñòåìà ñå èçðà-
çÿâà â òîâà, ÷å íà âñÿêà òî÷êà â åëåìåíòàðíàòà êëåòêà
íà êðèñòàëà ñå ñúïîñòàâÿ åêâèâàëåíòíà òî÷êà îò äðóãà
ïðîèçâîëíà êëåòêà. Òðàíñëàöèîííàòà ñèìåòðèÿ îïðåäå-
ëÿ åäíîçíà÷íî îáùèÿ âèä íà âúëíîâàòà ôóíêöèÿ íà ñèñ-
òåìàòà − òåîðåìà íà Áëîõ [38].

Çà åäíîìåðíà ñèñòåìà, ôóíêöèÿòà íà Áëîõ èìà âèäà:

Ψk(r) = 1/N∑∑Cμp(r)ϕ 
μp(r)e−ikμ , êúäåòî k ∈ [0,2π] .

                   μ   p

Ñèìåòðèÿ è ôèçè÷íè ñâîéñòâà íà àòîìíî-ìîëåêóë-
íè ñèñòåìè

Ñèìåòðèÿòà å íåîáõîäèìî óñëîâèå çà ïðîÿâàòà íà íÿ-
êîè ôèçè÷íè è õèìè÷íè ñâîéñòâà íà ìîëåêóëíèòå ñèñòå-
ìè. Íàïðèìåð, ôåðîìàãíèòíîòî ñúñòîÿíèå âúçíèêâà ñà-
ìî â ñèñòåìè ñ òðàíñëàöèîííà ñèìåòðèÿ. Íàðóøåíèåòî
é âîäè äî èç÷åçâàíå íà ìàãíèòíàòà ïîäðåäáà.

Îïòè÷íà àêòèâíîñò

Îïòè÷íàòà àêòèâíîñò å ÿâëåíèå, òåîðèÿòà íà êîåòî
ñå îñíîâàâà ñàìî íà ñèìåòðèÿòà íà ìîëåêóëèòå è êðè-
ñòàëèòå.

Ëóè Ïàñòüîð å ïúðâèÿò (1860 ã.), êîéòî ñâúðçâà îïòè-
÷åñêàòà àêòèâíîñò ñ àñèìåòðèÿòà íà êðèñòàëèòe è ìîëå-
êóëèòå. Ñëåä âúçíèêâàíå íà ñòåðåîõèìèÿòà ïðåç 1874 ã.,
â ðàáîòèòå íà Ëüî Áåë è Âàíò Õîô ïúðâàòà òåîðèÿ çà
îïòè÷íàòà àêòèâíîñò å ñâúðçàíà ñ àñèìåòðèÿòà íà âúãëå-
ðîäíèÿ àòîì. Ñúãëàñíî òåîðèÿòà îïòè÷íî àêòèâíè ñà âå-
ùåñòâàòà, ìîëåêóëèòå íà êîèòî ñúäúðæàò àñèìåòðè÷åí
âúãëåðîäåí àòîì:

Òåîðèÿòà å âÿðíà, íî å ÷àñòåí ñëó÷àé îò îáùàòà òåî-
ðèÿ, ñúçäàäåíà îò Áîðí [39] è Îçååí [40], ñúãëàñíî êîÿòî
îïòè÷íî àêòèâíè ñà ìîëåêóëè, êîèòî ïðèíàäëåæàò êúì
ñèìåòðè÷íàòà ãðóïà Ñ1.

Ìîëåêóëè, êîèòî ñúäúðæàò àñèìåòðè÷åí âúãëåðîäåí
àòîì ñúùî ïðèíàäëåæàò êúì ñèìåòðè÷íàòà ãðóïà Ñ1.
Íà ôèãóðà 2 ñà ïîêàçàíè „îïòè÷íî àêòèâíè“ ìîëåêóëè
îò ðàçëè÷íè êëàñè, êîèòî íå ñúäúðæàò àñèìåòðè÷åí âúã-
ëåðîäåí àòîì.

Ôèã. 2. Îïòè÷íî àêòèâíè ìîëåêóëè ñúñ ñèìåòðèÿ Ñ1.

Îïòè÷íàòà àêòèâíîñò ïðè êðèñòàëèòå, íàïðèìåð ïðè
êðèñòàëèòå íà âèíåíàòà êèñåëèíà, ñå îïðåäåëÿ ñúùî
îò àñèìåòðèÿòà íà êðèñòàëà.

Äèïîëíè ìîìåíòè

Äèïîëíèÿò ìîìåíò íà ìîëåêóëè, êîèòî èìàò öåíòúð
íà ñèìåòðèÿ − åëåìåíò íà ñèìåòðèÿ, å ðàâåí íà íóëà:

Ìîëåêóëåí ìàãíåòèçúì

Ïîçíàòè ñà ïîâå÷å îò 40 âèäà âåùåñòâà ñ ðàçëè÷íè
ìàãíèòíè õàðàêòåðèñòèêè. Íàó÷íîòåõíè÷åñêî ïðèëîæå-
íèå èìàò ïðåäèìíî âåùåñòâàòà ñ ìàãíèòíà ïîäðåäáà:
ôåðî(è)ìàãíèòíè, àíòèôåðîìàãíèòíè, ìåçîìàãíèòíè  [41].
Òîâà ñà ãëàâíî ìåòàëè îò ãðóïàòà íà ïðåõîäíèòå åëåìåí-
òè, íàïðèìåð Fe, Ni, Cr, Eu èëè òåõíè îêñèäè.

Òúðñåíåòî íà ÷èñòî îðãàíè÷íè ñèñòåìè ñ ìàãíèòíà
ïîäðåäáà ñå îïðåäåëÿ îò ñëåäíèòå ïðè÷èíè. Ôåðî(è)-
ìàãíåòèçìúò å êîîïåðàòèâíî ñâîéñòâî íà âåùåñòâàòà.
Ìàêðîñêîïñêè òî ñå ïðîÿâÿâà ñàìî, êîãàòî ðàçìåðúò íà
êðèñòàëà å ãîëÿì, ñúîòâåòíî áðîÿò íà åëåìåíòàðíèòå
êëåòêè íà êðèñòàëà å ñúùî ìíîãî ãîëÿì. Òàçè å ïðè÷èíà-
òà, ïîðàäè êîÿòî ìàãíèòíèòå íîñèòåëè íà èíôîðìàöèÿ
èìàò ïî-ìàëúê êàïàöèòåò â ñðàâíåíèå ñ îïòè÷íèòå íî-
ñèòåëè íà èíôîðìàöèÿ − â åäèí êðèñòàë ìîæå äà ñå çà-
ïèøå ñàìî åäèí áèò èíôîðìàöèÿ. Àêî ñå ñèíòåçèðà îð-
ãàíè÷åí ïîëèìåð, îñíîâíîòî ñúñòîÿíèå íà êîéòî å ôåðî-
ìàãíèòíî, â åëåìåíòàðíàòà êëåòêà ìîæå äà ñå çàïèøå
åäèí áèò. Ñ òîâà èíôîðìàöèîííèÿò êàïàöèòåò ìîæå äà
ñå ïîâèøè ñ íÿêîëêî ïîðÿäúêà.

Òåîðåòè÷íèòå è îïèòíè èçñëåäâàíèÿ íà ÷èñòî îðãà-
íè÷íè ïîëèìåðè ñà íàñî÷åíè ïðåäèìíî êúì 1-Ä ïîëè-
ìåðè ñ π ñèñòåìà íà ñïðåæåíèå [42−44]. Òàêúâ å ïðèìåð-
íî ïîëèìåðúò:

ñòðóêòóðàòà íà êîéòî å ïðåäâèäåíà îò òåîðèÿòà íà ñèìå-
òðèÿòà. Âñè÷êè òåçè âåùåñòâà ñå õàðàêòåðèçèðàò ñ òðàí-
ñëàöèîííà ñèìåòðèÿ. Àêî òÿ ñå íàðóøè, ïîëèìåðúò ãóáè
ìàãíèòíèòå ñè ñâîéñòâà.
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Ñèìåòðèÿ è ôàçîâè ïðåõîäè

Ïðè ôàçîâèòå ïðåõîäè îò ïúðâè ðîä îáùà çàâèñèìîñò
ìåæäó ñèìåòðèÿòà íà äâåòå ôàçè íÿìà. Ôàçîâè ïðåõîäè
ñà âúçìîæíè ìåæäó ôàçè íåçàâèñèìî îò òÿõíàòà ñèìå-
òðèÿ, íàïðèìåð ïðåõîäà ìåæäó äâå àãðåãàòíè ñúñòîÿ-
íèÿ.

Òåðìîäèíàìè÷íàòà òåîðèÿ íà ôàçîâèòå ïðåõîäè îò
âòîðè ðîä å ðàçâèòà îò Ëàíäàó [45] è Ëèôøèö [46] (âæ.
ñúùî [47,48]. Òåîðèÿòà íàëàãà ñúùåñòâåíè îãðàíè÷åíèÿ
íà âúçìîæíèòå èçìåíåíèÿ íà ñèìåòðèÿòà íà äâåòå ôàçè.
Ôàçîâ ïðåõîä îò âòîðè ðîä ìîæå äà ñå ðåàëèçèðà ñàìî
â ñëó÷àÿ, êîãàòî ïðè ïðåõîäà ñèìåòðèÿòà íà åäíà îò ôà-
çèòå ñå îêàçâà ïî-íèñêà îò ñèìåòðèÿòà íà äðóãàòà ôàçà
è ñèìåòðè÷íàòà ãðóïà íà ôàçàòà ñ ïî-íèñêà ñèìåòðèÿ å
ïîäãðóïà íà ãðóïàòà íà ôàçàòà ñ ïî-âèñîêà ñèìåòðèÿ.

Ïðèìåðè çà ïðåõîäè îò âòîðè ðîä ñà ïðåõîäèòå ìåæäó
ñúñòîÿíèÿòà: ôåðîìàãíèòíî → àíòèôåðîìàãíèòíî, ôå-
ðîìàãíèòíî → ôåðèìàãíèòíî, ìåòàëíî → ñâðúõïðîâî-
äÿùî, ìåòàëíî → äèåëåêòðè÷íî, à ñúùî ôàçîâèòå ïðå-
õîäè ìåæäó ðàçëè÷íè êðèñòàëíè ìîäèôèêàöèè, íàïðè-
ìåð ïðåõîäà ðîìáè÷íà → ìîíîêëèííà ñÿðà.

Òåìïåðàòóðàòà, ïðè êîÿòî ñå ðåàëèçèðà ïðåõîä îò âòî-
ðè ðîä, ñå íàðè÷à êðèòè÷íà òåìïåðàòóðà, Òñ. Êðèòè÷íè-
òå òåìïåðàòóðè ïðè ôàçîâèòå ïðåõîäè ìåæäó ñúñòîÿíèÿ
ñ ðàçëè÷íà ìàãíèòíà ïîäðåäáà íîñÿò íàçâàíèÿòà òåìïå-
ðàòóðà íà Êþðè (Òñ), ïðè ôàçîâ ïðåõîä ôåðîìàãíèòíî →
ïàðàìàãíèòíî, ñúîòâåòíî òåìïåðàòóðà íà Íååë (Tn) −
ïðè ôàçîâ ïðåõîä ôåðîìàãíèòíî → àíòèôåðîìàãíèòíî
ñúñòîÿíèå.

Ïðè ïðåõîäa ôåðîìàãíèòíî → ïàðàìàãíèòíî ñúñòîÿ-
íèå ñòîéíîñòòà íà êðèòè÷íàòà òåìïåðàòóðà Òñ çàâèñè
îò ñèìåòðèÿòà íà ôåðîìàãíèòíàòà ôàçà.

Êàòî èëþñòðèðàù ïðèìåð ùå ðàçãëåäàìå ôàçîâèÿ
ïðåõîä ìåæäó ôåðî è ïàðàìàãíèòíî ñúñòîÿíèå ïðè
ðåøåòêè, ïîêàçàíè íà ôèãóðà 3.

Ôèã. 3. Ïðàâîúãúëíè 2-Ä êðèñòàëíè ðåøåòêè. Ñ à, ñúîòâåòíî à1(2), ñà
îçíà÷åíè îñíîâíèòå òðàíñëàöèîííè âåêòîðè, à ñ J1(2) −−−−− åôåêòèâíèòå
îáìåííè èíòåãðàëè ìåæäó ñúñåäíèòå öåíòðîâå.

Àêî âúâ âúçëèòå íà 2-Ä êðèñòàëíèòå ðåøåòêè, ïîêàçà-
íè íà ôèãóðà 3, ñå íàìèðà åäèí ìîíîðàäèêàë, òî ñèñòå-
ìàòà ñå õàðàêòåðèçèðà ñ ìàãíèòíà ïîäðåäáà [49].

Ñúãëàñíî ìåòîäà íà Èçèíã êðèòè÷íàòà òåìïåðàòóðà
Òñ ñå äàâà ñ èçðàçà (kÂ å Áîëòöìàíîâàòà êîíñòàíòà):

sinh(2J1/kÂTc)sinh(2J2/kÂTc) = 1 .

Ïðè J1 = 10 MeV è J1 = 2 MeV, çà òåìïåðàòóðàòà íà
Êþðè ñå ïîëó÷àâà ñòîéíîñòòà Tc = 132 K.

Ïðè êâàäðàòíàòà ðåøåòêà (J1 = J2 = J), óðàâíåíèåòî
ïðåìèíàâà â sinh(2J/kÂTc) ïðè J = 2 MeV, Òñ = 55 K.

Ñèìåòðèÿ è ïåðèîäè÷åí çàêîí

Çàêîíúò çà ïåðèîäè÷íîòî èçìåíåíèå íà ñâîéñòâàòà
íà õèìè÷íèòå åëåìåíòè ìîæå äà áúäå ðàçãëåäàí îò
ãëåäíà òî÷êà íà òåîðèÿòà íà ñèìåòðèÿòà [50,51].

Ïîíÿòèåòî ïåðèîäè÷íîñò å èäåíòè÷íî ñ ïîíÿòèåòî
òðàíñëàöèîííà ñèìåòðèÿ − ñèñòåìèòå ñ òðàíñëàöèîííà
ñèìåòðèÿ èìàò ïåðèîäè÷íà ñòðóêòóðà.

Ñúãëàñíî ïåðèîäè÷íèÿ çàêîí âåëè÷èíèòå, êîèòî õà-
ðàêòåðèçèðàò ñâîéñòâàòà íà õèìè÷íèòå åëåìåíòè âà-
ëåíòíîñò, éîíèçàöèîíåí ïîòåíöèàë, àòîìåí ðàäèóñ, ñå
èçìåíÿò ïåðèîäè÷íî, ò.å. ïåðèîäè÷íàòà ñèñòåìà èìà
òðàíñëàöèîííà ñèìåòðèÿ.

Òðàíñëàöèîííàòà ñèìåòðèÿ íà Ìåíäåëååâàòà òàáëèöà
ìîæå äà ñå ïðåäñòàâè ÷ðåç ìîäåëà ïîêàçàí íà ôèãóðà 4.
Òîé å ïðåäëîæåí îò Ñîäè. Àêî çíàöèòå íà åëåìåíòèòå
ñå ïîäðåäÿò ïîñëåäîâàòåëíî ïî åäíà âúçõîäÿùà ñïèðàëà
èëè ïî íà÷èí ïîêàçàí íà ôèãóðà 3, òîãàâà çíàöèòå íà
åëåìåíòèòå îò åäíà è ñúùà ãðóïà ñà ïîäðåäåíè ïî åäíà
âåðòèêàëíà ëèíèÿ.

Ôèã. 4. Ìîäåë íà ïåðèîäè÷íà ñèñòåìà, ïðåäëîæåí îò Ñîäè.

Ïåðèîäè÷íîòî èçìåíåíèå íà åäíà âåëè÷èíà â ïðî-
ñòðàíñòâîòî èëè âúâ âðåìåòî ñå îïèñâà ñ ôóíêöèÿ, ñòîé-
íîñòòà íà êîÿòî îñòàâà íåèçìåííà, àêî àðãóìåíòúò w
ñå èçìåíè n ïúòè: y = yo + nw.

Ïåðèîäè÷íàòà ôóíêöèÿ, êîÿòî îïèñâà ñòîéíîñòòà I
íà îïðåäåëåíî ôèçè÷åñêî ñâîéñòâî íà åäèí àòîì îò îñ-
íîâíèòå ãðóïè íà åëåìåíòèòå, íàïðèìåð àëêàëíèòå åëå-
ìåíòè, ìîæå äà áúäå ïðåäñòàâåíà âúâ âèäà:

I(z) = I(zî) + n8; n = 0, 1, 2, ... ,

êúäåòî z å ïîðåäíèÿ íîìåð íà åëåìåíòà, à zî å ïîðåäíèÿ
íîìåð íà åëåìåíòà, ñ êîéòî çàïî÷âà ãðóïàòà.

Ñèìåòðèÿ è åíåðãåòè÷íà ñòàáèëíîñò íà ìîëåêóëíè
ñèñòåìè

Åäíîçíà÷íà, îáùà âðúçêà ìåæäó ñèìåòðèÿòà è åíåð-
ãåòè÷íàòà ñòàáèëíîñò íà èçîìåðíè ìîëåêóëè íÿìà. Â
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íÿêîè ñëó÷àè ïî-ñèìåòðè÷íàòà îò äâå èçîìåðíè (èëè
èçîåëåêòðîííè) ìîëåêóëè å ïî-ñòàáèëíà, à â äðóãè îòíî-
øåíèåòî å îáðàòíî.

Ïðè èçîìåðíèòå ìîëåêóëè íà àíòðàöåíà è ôåíàíòðåíà:

ïî-ñòàáèëíà å ìîëåêóëàòà íà ôåíàíòðåíà, êîÿòî å ñ ïî-
íèñêà ñèìåòðèÿ, C2v, êîÿòî å ïîäãðóïà íà D2h. Òîçè ðåçóë-
òàò å âàëèäåí êàêòî â ÕÌÎ, òàêà è â ïî-âèñøè ïðèáëè-
æåíèÿ.

Â èçîåëåêòðîííèòå 4n+2π ñèñòåìè (n = 1) ñ íàðàñòâà-
íå íà ñèìåòðèÿòà ñòàáèëíîñòòà íàðàñòâà. Òîâà å âèäíî
îò ôèãóðà 5, íà êîÿòî ñà äàäåíè ñïåöèôè÷íèòå π åëåê-
òðîííè åíåðãèè íà ñèñòåìèòå − åíåðãèèòå íà åäèí π
åëåêòðîí:

                     1.079                       1.333                    1.498

Ôèã. 5. Ñïåöèôè÷íè π åëåêòðîííè åíåðãèè íà èçîåëåêòðîííè
π ñèñòåìè. Eíåðãèèòå ñà â β åäèíèöè.

Â éåðàðõèÿòà íà ñèìåòðèÿòà ìîëåêóëèòå íà cis-(ñè-
ìåòðè÷íà ãðóïà C2v) è trans-(ñèìåòðè÷íà ãðóïà C2h) èçî-
ìåðèòå íà áóòàäèåíà:

ñà åêâèâàëåíòíè. È äâåòå ôîðìè èìàò ðàâåí áðîé ñèìå-
òðè÷íè åëåìåíòè, 4. Â π åëåêòðîííî ÕÌÎ ïðèáëèæåíèå
äâàòà èçîìåðà èìàò åäíàêâà åíåðãèÿ. Â ïî-âèñøè ïðè-
áëèæåíèÿ ïî-ñòàáèëíà å ìîëåêóëàòà íà trans-áóòàäèåíà,
êîåòî ñúîòâåòñòâà íà îïèòà.

Ïðè ñðàâíåíèå íà åíåðãèèòå íà èçîìåðíè ìîëåêóëè,
òðÿáâà äà ñå èìà ïðåäâèä ñúñòîÿíèåòî íà ìîëåêóëèòå.
Â îñíîâíî ñèíãëåòíî ñúñòîÿíèå â ñúîòâåòñòâèå ñ îïèòà
ïî-ñòàáèëíà å âèñîêîñèìåòðè÷íàòà D6h ñòðóêòóðà íà
ìîëåêóëàòà íà áåíçåíà:

Â íÿêîè îò òðèïëåòíèòå åëåêòðîííî âúçáóäåíè ñúñ-
òîÿíèÿ D3h ñòðóêòóðàòà íà Äþàð å ïî-óñòîé÷èâà, êàêòî
å óñòàíîâåíî îïèòíî ÷ðåç àíàëèç íà âèáðàöèîííèòå
ñïåêòðè.

Ñèìåòðèÿ è ðåàêöèîííà ñïîñîáíîñò íà ìîëåêóëèòå

Êîðåëàöèîííè äèàãðàìè

Îñíîâíèòå ïîëîæåíèÿ íà òåîðèÿòà íà êîðåëàöèîííè-
òå äèàãðàìè ñà äàäåíè â ðàáîòèòå íà Õóíä è Ìàëèêåí

(1928−1932) [52,53]. Â òÿõ å ïîêàçàíî, ÷å ñèìåòðèÿòà
íà àòîìíî ìîëåêóëíèòå ñèñòåìè îïðåäåëÿ íå ñàìî ñòðîå-
æà è ìíîãî îò ôèçè÷íèòå èì ñâîéñòâà, íî ðåãóëèðàò è
ïðîöåñèòå, â êîèòî òå ó÷àñòâàò. Ïúðâèòå èçñëåäâàíèÿ
ñå îòíàñÿò äî ÷èñòî òåîðåòè÷íè ìîäåëè ïðè äâóàòîìíè
ìîëåêóëè, íî ïðè òÿõ ñà ôîðìóëèðàíè ïðèíöèïèòå çà
ïîñòðîÿâàíå íà êîðåëàöèîííèòå äèàãðàìè, îòíàñÿùè
ñå äî õèìè÷íè ïðîöåñè ñ ó÷àñòèå íà ñëîæíè ìîëåêóëè.

Äà ðàçãëåäàìå ïðîöåñèòå ïîêàçàíè íà äîëíàòà ñõåìà:

      ðàçäåëåíè àòîìè                  ìîëåêóëà               îáåäèíåí àòîì

Êîãàòî ðàçñòîÿíèåòî r → 0, êàòèîíúò íà âîäîðîäíàòà
ìîëåêóëà ïðåìèíàâà â „îáåäèíåí àòîì“, ò.å. òÿ ñå ïðå-
âðúùà â He+. Êîãàòî r → ∞, H+

2 ïðåìèíàâà â ðàçäåëåíè
àòîìè. Ïðè òåçè ïðåâðúùàíèÿ ÌÎ íà H+

2 ïðåìèíàâàò â
ÀÎ íà âîäîðîäíèÿ àòîì, Í, ñúîòâåòíî íà He.

ÀÎ ïðèíàäëåæàò íà ñèìåòðè÷íàòà ãðóïà O(3), à ÌÎ
íà âîäîðîäíàòà ìîëåêóëà êúì ãðóïàòà D∞h. Òúé êàòî D∞h

å ïîäãðóïà íà O(3), òå èìàò îáùè ÍÏ. Îò òîâà ñëåäâà,
÷å ñúïîñòàâÿíåòî íà êîðåëàöèÿòà íà ÀÎ ñ ÌÎ ïî ñèìå-
òðèÿ å îáîñíîâàíî.

Ïðàâèëî çà ñúõðàíåíèå íà îðáèòàëíàòà ñèìåòðèÿ

Ïðàâèëîòî çà ñúõðàíåíèå íà îðáèòàëíàòà ñèìåòðèÿ
(ÏÑÎÑ) å ôîðìóëèðàíî îò Óäóúðä è Õîôìàí [17] (âæ.
ñúùî[54]). Îñíîâíàòà èäåÿ íà ÏÑÎÑ å îáîáùåíèå íà
èäåÿòà, êîÿòî îïðåäåëÿ êîðåëàöèîííè äèàãðàìè [52,53].

ÏÑÎÑ å ôîðìóëèðàíî è ïðèëîæåíî íàé-íàïðåä ïðè
ò.íàð. ñàìîñúãëàñóâàíè ïåðèöèêëè÷íè ðåàêöèè. Òîâà ñà
õèìè÷íè ïðåâðúùàíèÿ, ïðè êîèòî åäíîâðåìåííî ñå îáðà-
çóâàò è ðàçðóøàâàò äâå èëè ïîâå÷å âðúçêè. Òèïè÷åí
ïðèìåð å ïðåâðúùàíåòî íà Äèëñ-Àëäåð, êîåòî å ðàçãëå-
äàíî ïî-äîëó â ïðåâðúùàíåòî íà öèêëîîêòàòåòðàåíà â
êóáàí, êàêòî è îáðàòíàòà ðåàêöèÿ:

èëè ôîòîõèìè÷íîòî ïðåâðúùàíå:

Ñúãëàñíî ÏÑÎÑ ïðè õèìè÷íèòå ðåàêöèè ñèìåòðèÿòà
íà ÌÎ íà èçõîäíèòå ìîëåêóëè îñòàâà íåïðîìåíåíà ïî
öåëèÿ ïúò íà ïðåâðúùàíåòî íà èçõîäíèòå ìîëåêóëè äî
ïðîäóêòèòå íà ðåàêöèÿòà. Àêî ïðè ïðîöåñà íèòî åäíà
îò ÑÌÎ íå ïðåìèíàâà â ÀÑÌÎ èëè ÍÑÌÎ, òî ðåàêöèÿ-
òà å ðàçðåøåíà ïî ñèìåòðèÿ. Àêî ïðè ïðîöåñà åäíà èëè
ïîâå÷å ÑÌÎ ïðåìèíàâà â ÀÑÌÎ èëè ÍÑÌÎ, òî ðåàê-
öèÿòà å çàáðàíåíà ïî ñèìåòðèÿ.

Ïðàâèëîòî çà ñúõðàíåíèå íà îðáèòàëíàòà ñèìåòðèÿ
å ïðèëîæèìî â ðàìêèòå íà åäíîåëåêòðîííîòî ïðèáëè-
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æåíèå. Íàé-÷åñòî ñå èçïîëçâà π åëåêòðîííîòî ïðèáëè-
æåíèå íà ìåòîäà íà Õþêåë ñ äîïúëíèòåëíîòî óñëîâèå,
÷å åíåðãèèòå íà ëîêàëèçèðàíèòå ÑÌÎ íà σ âðúçêèòå
ñà ïî-íèñêè îò åíåðãèèòå íà π-ÑÌÎ, ñúîòâåòíî åíåðãèè-
òå íà σ-ÀÑÌÎ ñà ïî-âèñîêè îò åíåðãèèòå íà π-ÀÑÌÎ.

Ïðè ïîñòðîÿâàíå íà äèàãðàìèòå ñå ñïàçâàò ñëåäíèòå
ïðàâèëà:

1. Ãðàíè÷íèòå ÌÎ íà ðåàêòàíòèòå è ðåàêöèîííèòå
ïðîäóêòè ñå ðàçïîëàãàò ïî âúçõîäÿù ðåä íà åíåðãèèòå.

2. Íà îñíîâàíèå íà ïðèíöèïà çà ñúõðàíåíèå íà îðáè-
òàëíàòà ñèìåòðèÿ ñ ëèíèè ñå ñâúðçâàò ÌÎ íà ðåàêòàí-
òèòå è ðåàêöèîííèòå ïðîäóêòè, êîèòî èìàò åäíàêâà ñè-
ìåòðèÿ. Çàïî÷âà ñå ñ ÌÎ íà ðåàêòàíòèòå ñ íàé-íèñêà
åíåðãèÿ êàòî ïîñëåäîâàòåëíî ñå êîðåëèðàò ÌÎ ïî âúç-
õîäÿù ðåä íà åíåðãèèòå.

3. Ñèìåòðèÿòà íà ÌÎ ñå îòáåëÿçâà ñúñ ñèìâîëèòå S
è A (èëè ÀS) , êîèòî ïîêàçâàò äàëè ÌÎ å ñèìåòðè÷íà
èëè àñèìåòðè÷íà ïðè ïðèëàãàíå íà îáùà ñèìåòðè÷íà
îïåðàöèÿ.

π-ÌÎ íà öèñ-áóòàäèåíà:

Ψ(S) = a(ϕ1 + ϕ4) + b(ϕ2 + ϕ3)  →   S
Ψ(A) = a(ϕ1 −  ϕ4) + b(ϕ2 −  ϕ3)  →   AS

ñà ñèìåòðè÷íè (S) ñúîòâåòíî àñèìåòðè÷íè (À) ïî îòíî-
øåíèå íà îïåðàöèèòå çàâúðòâàíå ïî îñòà Ñ2 èëè îãëå-
æäàíå â ðàâíèíàòà σ.

4. Ñèìåòðè÷íèòå åëåìåíòè òðÿáâà äà ïðåìèíàâàò
ïðåç ñðåäàòà íà âúçíèêâàùèòå è ðàçðóøàâàùèòå ñå
âðúçêè.

5. Ïðàâèëîòî çà íåïðåñè÷àíå ñå ôîðìóëèðà ïî ñëåä-
íèÿ íà÷èí: ëèíèè, êîèòî ñâúðçâàò ÌÎ ñ åäíàêâà ñèìå-
òðèÿ íå ìîãàò äà ñå ïðåñè÷àò. Òîâà å ïîêàçàíî íà ôèã. 6:

                           ïðàâèëíà                        íåïðàâèëíà

Ôèã. 6. Ïðèìåð çà ïðàâèëíà è íåïðàâèëíà êîðåëàöèîííà äèàãðàìà.

Äà ðàçãëåäàìå ðåàêöèÿòà ïðåâðúùàíå íà öèñ-áóòàäè-
åí â öèêëîáóòåí, êàêòî è îáðàòíàòà ðåàêöèÿ:

Ìåõàíèçìúò íà ïðîöåñà áóòàäèåí → öèêëîáóòåí
âêëþ÷âà ðåõèáðèäèçàöèÿ íà êðàéíèòå âúãëåðîäíè àòî-
ìè íà áóòàäèåíà:

è îáðàçóâàíå íà íîâè π è σ âðúçêè. Îò êîðåëàöèîííàòà
äèàãðàìà íà ïðîöåñà:

ñå âèæäà, ÷å òîé å ñèìåòðè÷íî çàáðàíåí. Îò àëòåðíàòèâ-
íàòà äèàãðàìà íà ïðîöåñà:

ñúùî ñëåäâà ñèìåòðè÷íàòà ìó çàáðàíà.
Ðåàêöèÿòà íà Äèëñ-Àëäåð å åäíà îò íàé-øèðîêî

ðàçïðîñòðàíåíèòå ðåàêöèè. Äà ðàçãëåäàìå ðåàêöèÿòà ñ
áóòàäèåí è åòèëåí. Îïèòúò ïîêàçâà, ÷å ðåàêöèÿòà ïðî-
òè÷à ïî òåðìè÷åí ìåõàíèçúì. Òîâà å âèäíî îò êîðåëàöè-
îííàòà äèàãðàìà íà ïðîöåñà, ïîêàçàíà íà ôèãóðà 7.

Ôèã. 7. Êîðåëàöèîííà äèàãðàìà íà ðåàêöèÿòà íà Äèëñ-Àëäåð ïðè
îñíîâíî ñúñòîÿíèå íà ìîëåêóëèòå íà ðåàêòàíòèòå.

Òåðìè÷íàòà ðåàêöèÿ, ïðè êîÿòî ìîëåêóëèòå ñà â îñ-
íîâíî ñúñòîÿíèå, å ðàçðåøåíà ïî ñèìåòðèÿ, òúé êàòî ïðå-
âðúùàíåòî å ñâúðçàíî ñ äåïðåñèÿ íà åíåðãèÿòà. Îáà÷å,
àêî ìîëåêóëàòà íà áóòàäèåíà å âúâ åëåêòðîííî âúçáóäå-
íî ñúñòîÿíèå, ïðîöåñúò å ñèìåòðè÷íî çàáðàíåí ïîíåæå
åäíà ÌÎ ïðåìèíàâà â ÌÎ ñ ïî-âèñîêà åíåðãèÿ (Ôèã. 8):

Ôèã. 8. Êîðåëàöèîííà äèàãðàìà íà ðåàêöèÿòà íà Äèëñ-Àëäåð, ïðè
åëåêòðîííî âúçáóäåíî ñúñòîÿíèå íà ìîëåêóëàòà íà áóòàäèåíà.
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Ñèìåòðè÷íà íåñòàáèëíîñò

Éåðàðõèÿ íà ñèìåòðèÿòà

Àñèìåòðèÿòà íå ñå ñòåïåíóâà (!?), òúé êàòî ëèïñâàò
êðèòåðèè çà ñòåïåíòà íà íåñèìåòðèÿ. Äîðè â ïðîñòè
ñëó÷àè íå ìîæå äà ñå îïðåäåëè êîÿ îò äâå èçîìåðíè
ìîëåêóëè èìà ïî íèñêà ñòåïåí íà àñèìåòðèÿ, ïðèìåðíî
ïðè ìîëåêóëèòå:

Ñèìåòðèíèòå ñèñòåìè èìàò ðàçëè÷íà ñòåïåí íà ñèìå-
òðèÿ. Éåðàðõèÿòà íà ñèìåòðèÿòà ñå îïðåäåëÿ îò áðîÿ
íà ñèìåòðè÷íèòå ïðåîáðàçóâàíèÿ − åëåìåíòèòå íà ñè-
ìåòðèÿ, êîèòî îñòàâàò ñèñòåìàòà íåèçìåííà. Íà äîëíàòà
ñõåìà ñà ïîêàçàíè ñèìåòðè÷íè ôèãóðè ïîäðåäåíè ïî
ñòåïåíòà íà ñèìåòðèÿòà − êðèòåðèé ïîðÿäúê íà ãëàâíàòà
ñèìåòðè÷íà îñ, Cn:

               C4              C5                 C6               C7                 C∞

Ïðåäñòàâèòå çà ñèìåòðèÿòà íà ìîëåêóëíèòå ñèñòåìè
ñà òî÷íè ñàìî â àäèàáàòè÷íî ïðèáëèæåíèå. Àêî åëåê-
òðîí-êîëåáàòåëíîòî âçàèìîäåéñòâèå ñå îò÷åòå ïðÿêî
èëè êîñâåíî ÷ðåç îïòèìèçàöèÿ íà ãåîìåòðèÿòà, â ìíîãî
ñëó÷àè ñèìåòðèÿòà ñå íàìàëÿâà − ñèñòåìàòà ãóáè åäèí
èëè ïîâå÷å åëåìåíòè íà ñèìåòðèÿ. Îñâåí ÷èñëåíèòå ìå-
òîäè, èçìåíåíèåòî íà ñèìåòðèÿòà ñëåäâà îò îáùè òåîðå-
òè÷íè ðàçãëåæäàíèÿ â òåîðåìèòå íà ßí-Òåëëåð è Õåðö-
áåðã-Òåëëåð.

Åôåêò íà ßí-Òåëëåð

Ñúãëàñíî òåîðåìàòà íà ßí-Òåëëåð [55,56] åäíà íåëè-
íåéíà ñèìåòðè÷íà ìîëåêóëà ñ èçðîäåíè êâàíòîâè ñúñ-
òîÿíèÿ å íåñòàáèëíà ïî îòíîøåíèå íà òàêîâà ïîíèæå-
íèå íà ñèìåòðèÿòà, ïðè êîåòî èçðàæäàíåòî ñå ñíåìà è
åíåðãèÿòà íà ñèñòåìàòà ñå ïîíèæàâà. Îò òåîðåìàòà íå
ñëåäâà êàêâà å íîâàòà êîíôèãóðàöèÿ íà ìîëåêóëàòà, ñëåä
ñíåìàíå íà èçðàæäàíåòî. Òÿ ìîæå äà ñå îïðåäåëè åêñïå-
ðèìåíòàëíî èëè ÷ðåç ÷èñëåíè ìåòîäè.

Ïðè öèêëîáóòàäèåíà âèñîêîñèìåòðè÷íàòà D4h êîí-
ôèãóðàöèÿ å íåñòàáèëíà. Íà äîëíàòà ñõåìà ñà ïîêàçàíè
íÿêîè îò âúçìîæíèòå êîíôèãóðàöèè ñ ïî-íèñêà ñèìå-
òðèÿ:

Èçñëåäâàíèÿòà ñ ab initio ìåòîäà ïîêàçâàò, ÷å ñòàáèë-
íàòà êîíôèãóðàöèÿ å òàçè ñúñ ñèìåòðèÿ D2h (Ôèã. 9 )

Îïèòíî åôåêòúò íà ßí-Òåëëåð å èçñëåäâàí íàé-äîáðå
ïðè êîîðäèíàöèîííèòå ñúåäèíåíèÿ íà ïðåõîäíèòå åëå-
ìåíòè. Ðåíòãåíîñòðóêòóðíèòå èçñëåäâàíèÿ ïðè òÿõ ïî-
êàçâàò, ÷å ïðàâèëíèòå ïîëèåäðè÷íè ñòðóêòóðè ñà äåôîð-
ìèðàíè. Òîâà å èëþñòðèðàíî ñ ïðèìåðà íà àêâà êîì-
ïëåêñà íà âàíàäèåâèÿ êàòèîí, ïîêàçàí íà ôèãóðà 9.

Â îêòàåäðè÷íî ïîëå íàé-âèñîêèòå èçðîäåíè 3d îðáè-
òàëè íà V3+ ñúñ ñèìåòðèÿ T2 è Eg ñå ðàçöåïâàò. Ñúãëàñíî
ïðàâèëîòî íà Õóíä ñèñòåìàòà å âèñîêîñïèíîâà − åëåê-
òðîíèòå çàåìàò íàé-íèñêî ëåæàùèòå èçðîäåíè îðáèòàëè
ñ óñïîðåäíè ñïèíîâå:

                   a                                                     b
Ôèã. 9. Ïîíèæåíèå íà ñèìåòðèÿòà è ðàçöåïâàíå íà èçðîäåíèòå
π åëåêòðîííè ñúñòîÿíèÿ ïðè öèêëîáóòàäèåíà (a) è àêâà êîìïëåêñà
íà âàíàäèåâèÿò êàòèîí [V(H2O)]3+ (b).

Òåîðåìàòà íà ßí-Òåëëåð å äîêàçàíà çà íåëèíåéíè ìî-
ëåêóëè. Ïðè ëèíåéíèòå ìîëåêóëè ñúùåñòâóâà àíàëîãè-
÷åí åôåêò îò ïî-âèñîê ïîðÿäúê, íàðå÷åí åôåêò íà Ðåí-
íåð-Òåëëåð [56].

Ñèìåòðè÷íàòà íåñòàáèëíîñò íà ñèñòåìè ñúñ çàâîðåíà
åëåêòðîííà îáâèâêà ñå îïðåäåëÿ îò òåîðåìàòà íà Õåðö-
áåðã-Òåëëåð [57]. Åôåêòúò íà Õåðöáåðã-Òåëëåð å çíà÷è-
òåëåí ïðè ñèñòåìè ñ ìàëêà åíåðãèÿ íà âúçáóæäàíå. Íà
ôèãóðà 10 ñà ïîêàçàíè îïòèìèçèðàíèòå ñòðóêòóðè íà
ìîëåêóëèòå íà ïåíòàëåíà è õåïòàëåíà ñ ab initio ìåòîäà
[58,59]. Òúé êàòî åíåðãèèòå íà âúçáóæäàíå èìàò ìàëêè
ñòîéíîñòè, åëåêòðîí-êîëåáàòåëíîòî âçàèìîäåéñòâèå âî-
äè äî ñúùåñòâåíî ïîíèæåíèå íà ñèìåòðèÿòà.

Ôèã. 10. Èç÷èñëåíè ñòîéíîñòè íà ïàðàìåòðè Δri,j×103 C íà
ìîëåêóëèòå íà ïåíòàëåíà è õåïòàëåíà ñ ab initio ìåòîäà.

Ìíîãî îò 1-Ä ïîëèìåðèòå ñ âúòðåøíîìîëåêóëíà π
ñèñòåìà íà ñïðåæåíèå ñå õàðàêòåðèçèðàò ñ íèñêè åíåð-
ãèè íà âúçáóæäàíå, åòî çàùî ïðè òÿõ òðÿáâà äà ñå î÷àêâà
åôåêòúò íà Õåðöáåðã-Òåëëåð äà å ñúùåñòâåí. Ïðè òåçè
ïîëèìåðè ïîíèæåíèåòî íà ñèìåòðèÿòà òðàäèöèîííî ñå
ñâúðçâà ñ Ïàéåðëñîâàòà [60] äåôîðìàöèÿ ïðè íàé-ïðî-
ñòèÿ è íàé-ìíîãî èçñëåäâàí ïîëèìåð ïîëèàöåòèëåí
(Ôèã. 11).

Ôèã. 11. Ïàéåðëñîâà äåôîðìàöèÿ ïðè ïîëèàöåòèëåíà.
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Ïàéåðëñîâàòà äåôîðìàöèÿ ñå èçðàçÿâà â óäâîÿâàíå íà
ÅÊ íà ïîëèàöåòèëåíà, ò.å. â ïîÿâàòà íà àëòåðíàöèÿ â
äúëæèíèòå íà âðúçêèòå.

Ñèìåòðè÷íà íåñòàáèëíîñò ïðè ñòàïåë ïîëèìåðè

Ñòàïåë ïîëèìåðèòå ñà åäíîìåðíè ñèñòåìè, èçãðàäå-
íè îò ïîëèÿäðåíè âúãëåâîäîðîäè èëè õåòåðîöèêëåíè
àíàëîçè, ñ ìåæäóìîëåêóëíî π-π ñïðåæåíèå. Íàé-îáùî
ñòðóêòóðàòà èì å ïîêàçàíà íà ôèãóðà 12.

Ôèã. 12. Ìîäåë íà ñòàïåë ïîëèìåð.

Ïðè âñè÷êè ïîçíàòè ñòàïåë ïîëèìåðè íàïúëíî ñèìå-
òðè÷íàòà ñòðóêòóðà (full face-to-face), ïðè êîÿòî úãúëúò
Θ = 0°, íå å ïîçíàòà. Êëàñè÷åñêè ïðèìåð å ãðàôèòà,
ïðè êîéòî 2-Ä ïëîñêîñòèòå ñà îòìåñòåíè íà úãúë Θ >
90° [61].

Íà ôèãóðà 13 å ïîêàçàíà îïèòíî óñòàíîâåíàòà ñòðóê-
òóðà íà õåêñàáåíçîêîðîíåíà [8] è ãðàôèòà.

Ôèã. 13. Ïðîñòðàíñòâåí ñòðîåæ íà õåêñàáåíçîêîðîíåíà è ãðàôèòà.

Â ðàáîòà [62] å äîêàçàíà òåîðåìàòà, ñúãëàñíî êîÿòî
íàïúëíî ñèìåòðè÷íàòà ñòðóêòóðà íà ñòàïåë -ïîëèìåðè-
òå (Θ = 0°, Ôèã. 12) å íåñòàáèëíà è ñèìåòðèÿòà é ñå ïî-
íèæàâà.

Ñèìåòðè÷åí êîëàïñ

Ïîíÿòèåòî ñèìåòðè÷åí êîëàïñ å âúâåäåíî îò Òîëáåðò
[63] è ñå îòíàñÿ çà ñèñòåìè, ïðè êîèòî ñèìåòðè÷íàòà
íåñòàáèëíîñò âîäè äî çàãóáà íà âñè÷êè åëåìåíòè íà
ñèìåòðèÿ, ò.å. îñíîâíîòî ïðèíàäëåæè êúì ãðóïàòà C1.
Èçñëåäâàíèÿòà ñà ïðîâåäåíè çà ïèðèäîöèàíèíè [63]:

Êîãàòî n ≥ 4, ìîëåêóëàòà ãóáè âñè÷êè åëåìåíòè íà
ñèìåòðèÿ.
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Abstract

This review paper presents the fields of chemistry wherein
the theory of symmetry has found application. Examples and il-
lustrations are given in support of general considerations. Litera-
ture references cover detailed sources of information on the group
theory and its application in chemistry and related fields of physi-
cal and biological sciences.
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