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Abstract  The Silberstein models for computing the maun poianzabihities of polyatome molecules are
discussed  They apparcntly constitute the simplest sulticient approach to account for expenimental
data and assimilate the atoms” chectronme surroundings to mutually interacting condud ting polanizable
spheres If 1t 1s supposed the spheres are centered on the nucler of the cormesponding atoms, interesung
but pooe results are obtaned More complated cakulations, modfymg the center’s kxcalisatoon
according to physcochemcal evidences, show that a very good estimation of average polanzablities
and anisotropes can be achieved. assumang that 1n a pven molecule the spheres associated to two
bounding atoms are tangential and that theur polanzabiitics arc the third powcer of thair proper radius
This “geometrwally impeosed”™ Silberstein model i compared to the quantum mechanxal and “opti
valence” modebs as well as to the other lately used Silberstein models we put forward its interest and
posuibiities 1n relating structure and reactivity, of structure and stabibty

Réiswme | cv modeles de Silberstein sont discutes en vue de cakuler ks polansabilites principales des
molkccules polyatomuques 1 semblent constituer la vose la plus umple sufftsante pour rendre compte
de levpenene | ey enviroancments chkectromques y sont supposcs assimilables a des spheres con:
ductnees polansables intcragissant mutucliement Dans un premicr cvsai, dont les condibions sont
fhaécs on vue de La plus grande simplwate des cakuls, bes spheres sont supposces centrees sur les
noyaut des atomes correspondants. ¢e qui donne des resultats interessants man parfois meduxres
Pour amchorer Iaccord aved eapenence. on ost conduit dans un deunieme essan, a accepter des cal
cuh plus compleves cn moditiant L kx alisaton des centres comme bes indications phy swovhimiques
le suggcrent ks cakub realines sur douze mudccules caractenstiques montrent que Fon oblent une
tres bonne extimation des polanisabibtes moycnnes ¢t dex anisotropscs on supposant que dans unc
molccule kos spheres attachees a deun atomes ies wont tangentes et quielkes ont chacunc unc polansa
bt cgabe au Cube 3¢ keur ravon Ce modele dc ilberstein ains predie geometniquement st situe
par rapport au mode.c quantigue. 4 cchur de fa valenie optique et a d autres modekes de Silberstain
recemment uhilises, son intere! ot ses ponaabilites dans kes problémes de relabon entre struture ot
reactivite ou cntre str ture ¢t stabihite sont rappekes

Posiion du probleme | importante question de
la determination de la polanisabilite des molecules
par ks mcthodes quantiques a fait 'objet de nom-
breuses recherches:'?- 1 » 107 em rwkms cn
rapidement les difficultes la determination ngour-
cuse de la fonction d'onde d'une mokecule placee
dans un champ clectngue n'ctant pas mathcma:
tiquement possible, la techmque wtucliement la
plus utilisce consiste a assimiker la modification
apportce par ke champ a unc perturbation de la
foncuion d'onde calkcukee en labsence de champ, ce
qui la rend accessibke w1 Fon connait la foncthion
d'onde non perturbee de la molecube. celle-cr
n'ctant pas. non plus, ngourcusement connue. clie
doit ctre determince par lunc des techmques
d’approximations  habstuelles (SCF  ab imitw,
CNDO, INDO. . ) L'impontance des cakuls a
mettre en ocusre et a refaire pour chaque molkecuke
anst que imprecivion des resultats oblenus
1Tablcau V) conservent  auv  approches  plus
simples, plus gencerales ¢t plus ancwennes un an-
teret pratique indiscutable

1 ¢ modcle couramment employc actucllement

pour anterpreter, analyser ¢t utihser les resultats
expénmentaux relatifs a la polansabilité électnque
des molecules 4 cte propose en 1931 par Mcycer et
Otterbein® Il conuiste a admettre qu'a chaque
harson est attache un tenseur de polansabilite de
deuvieme ordre. symetnque. caractenshique de
cette luuson imodeke de la valence oplique). et que
saus action d'un champ clectnique chaque luuson
s¢ comporte independamment de toutes ks autres
lsons 1 ¢ moment induit dans une mokecule est
dong suppose etre cgal a la somme vectonelle des
moments induits au mveau de chacunc des haisons.
Plus simplement cc madele attache a chaque haison
un clipsande de polansabihitc caractenstique de
cette haison

En utihsant ¢c modelke on peut en particulser
demontrer
— que ke tenscur de polarisabilite molkeculaire est un
tenscur du deuxeme ordre sy metnigue

que la polarisabilite moyenne est independante
des angles des laisons et cgale a la somme des
polansabihtés moyennes de chaque haison (addi-
tivite des polansabihites movennes).*
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—-que les six ¢léments de ce tenscur sont des
fonctions simples des polansabilités pnincipales
des haisons et des cosinus directeurs des axes de
polansabilite pnncipale des lasons, (ce qui a

mermie dattehitar doc tonasitre caractidcmationies »
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un grand nombre de hasonsa) 8

Cependant, il est connu depuis longtemps' que
la i dadditivité des  polansabihités moyenncs
(rcheécs par une relatton simple a la réfraction
molaire) n'est quappromative: l faut noter a ce
supet que Cantacuzene a4 rendu compte de l'ordre
de  grandcur des différences observées entre
nomeres géometnques (montrant cn  particulier
que de deux isoméres, le plus “deplié” possede la
plus grande réfraction molaire): 1l utilise un modéle
sumphifi¢ ou a chaque haison est attnbuée unique-
ment une polansabilité longitudinale ct 1l tient
compte de lintération électrostatique des dipoles
induits ®

Par ailleurs kes déterminations expérnimentabes de
lanisotropie des mokcules  sont  actuellement
sufisamment  nombreuses  pour  montrer  que
I'hypothese de la constance des polansabilites
pnacipales d'une lauson n'est également qu'ap-
proximative’™* (Tablkcau | une vanation de UN a
TROIS): ¢’est la rason pour laquelle Rowell et
Stein.” puts Bothorel et Canstan®-* ont propos¢
de modifier le modeébe initial en tenant compte de
I'interaction des dipoles induits  au niveau de
chaque hason

Au heu de suivre cette vote, ¢'est-a-dire de com-
phquer le modede de la valence oplique en y ajou-
tant des interactions dipolatres, 1l nous a semble
plus simple de revenir au modeke propose en 1917
par Silberstain.' un article recent d"Applequist.

Tableau 1| Vanatwn (consdérabie) de I'aniso-

tope de la hason (-Br déduite de l'aniso-

tropse des dénvés bromés du méthane mesurée
on sofuton (Modtlc de Meyeret (Xtcrtmn‘r

Mok cube 75., - '0"cm Yom = 10 cm?
C H,Br ] 179
CH.Br, 444 4 Q¢
C HB:, 4 8 <

*l ‘amisvotropse de la hasson € Br a ctc ¢al
cukée en supposant quc la haswon ¢ H
gardait unc amisotropxe constante cgake a

Y — 02210 *cm’ ™

Y —Ha. aVeta, o, cia, a ) ou
a,. a, ¢l a, sont by polansabhtés pnncipales
de¢ La molkecule ou de ks haivon

‘Cakulkc a partir de la constante d¢ Kerr
mesuree en solution dans CCL

Mcwre par DR D en wlubon dans be
¢ychoheranc

Nous remercsons bien vivement Mrs Bothorel
et Cment dc BOUY avorr CaMMUNIQUE <oy
résultats obdenus dans un travail realisé sous
heur directuon ™

Stam Lamsviene

Carl et Fung® nous a montré que nous n'étions pas
sculs A explorer celle perspectlive; ayant cependant
utihsé deux vores differentes de celle proposée par
ces auteurs, il no“s a paru mlcrcs\anl de pubhcr
Ade aimtanan

UTS Hasincnsnt

comparer aux keuis

M
%

Differentes possibilites d'unlisation du modéle de
Silberstein

L.e modeke propose par Silberstein pour expli-
quer les écarts a Faddiuvité de la réfraction molaire
et lamsotropie mokculaire consiste a supposer que
toute molécule peut étre considérée comme un
artangement ngide d'unités 1sotropes polansables
(comme le sont des sphéeres conductnces isokes),
chacunc dec ces umtes devenant équivalente a un
dipole poant sous l'action d'un champ électnque. ke
moment induit dans une mokecule résulte de
l'action sur chaque unite polansable du champ
¢lectnque inducteur ¢f des champs creés par tous
bes autres dipoles induits dans les différentes umités
pulansables de la molécule Comme la plupart des
autcurs ayant utibse ¢e modele' *7 dans I'ctude
des polansabilifes, nous avons admis que ces unites
polansables etarent les environnements électron
ques pénnucléaires de chaque atome (ke maodele
revicnt @ SUpPpoOser que tout se Passe COMME s1 CCs
environnements ¢laent spheénques) La question
cst alors de savorr ou al ¢convient de placer le
dipole-point equivalent (¢Cest-a-dire be centre de la
sphére  envisagee dans ke modele  sphénque)
Théonquement la réponse est simple: au centre de
gravite de lenvironnement électronique. Mais 1l
cst important de¢ noter immediatement quec les
résultats de Silberstein,” de Stuart’! et de Bhaga-
vantam’ montrent que celui-¢i ne coincide pas tou-
pours ngourcusement, et parfois i beaucoup pres.,
avee fa posiion du noyau de l'atome consudéré
dans Ly mokécule. Nous avons ainst cte conduits a
deux sénes d'essais différant par keurs caractens-
tiques prncipales  simplicité (relative) des cakuls
pour la premacre. ausst bonane justification que
possible de 'expenence pour la seconde

Dans un premuer essai, nous avons, comme
Applequist, Carl et Fung.* admis la coincrdence
dipie-point noyau de l'atome pour des raisons
de simplicité: mais nous avons admis de plus que ke
champ agissant sur chaque atome i de polansabilité
a, est ke champ inducteur E augmentc du champ
créé par tous les dipdles induits dans les autres
atomes ; de la molécule u;, aF. ce qui revient a
néghger dans le cakcul de l'interaction la modifica-
ton que celle-ct entraine sur les dipdles élémen-
taires l.c moment induit dans une molécule étant
la somme vectonelle des moments induits dans
chaque atome, il en resulte immédiatement que
I'expression du tenscur de polanisabilité d'une
molécule contenant N atomes est:

ay, 26..0. }:a.}_ﬂ,



Polansatulit¢e des modécules polyatoauques

'100!
ou &,, est le tenseur de Kronecker = 0 10] et TY,
1001,
est le tenseur donnant ke champ d’un dipole. !
Chacun des tenseurs TY, étant symétnique. il en
résulte que le tenseur de polanubdﬂé moléculaire
est un tenseur symétnque de second ordre. Chacun
des tenseurs TY, ayant une trace nulle, il en résulte
que la trace du tenseur de polansabilité moléculaire
est égale a J1L2 a, et que par conséquent la polan-
sabilit¢é molaire moyenne (égale au lters de la
trace) cst égale i la somme des polansabilités
atomiques. 1l est donk cohérent, dans cette approxi-
mation, d'attnbuer a chaque atome une polan-
sabilité égale a celle que l'on peut déduire des
mesures de polansabilité moyenne en appliquant
la loi d"additivité.
Mais, par contre, il est facile de voir que la lo
d'additivité apparait comme approximative si l'on
nc néghge plus, dans le calcul de I'interaction, la
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modification que celle-ci entraine sur les dipoles
élémentaires. On trouvera dans la référence®
I'expression du tenseur de polanisabilité dans ce
cas, qui permet de le démontrer. Notre technique
est donc beaucoup plus simple que celle d'Appele-
quist, Carl et Fung:* les calculs sont moins longs
et surtout, les polanisabilités atomiques peuvent
Hre déduites des incréments de réfraction mo-
laire.* ' Ceux-ci sont actuellement connus pour
un grand nombre d’atomes. Un cakul de polan-
sabilité moléculaire ne nécessite donc pas, a
I'inverse de la technique proposée par les auteurs
précédents, la détermination préalable des polan.
sabilités atomiques des atomes constituant la
molécule.

A la recherche d’'un modéle moins approximatif
et plus satisfaisant, nous avons, dans un deutierme
essai, non seulement conduit les calkculs sans
négliger dans l'évaluation de l'intermction, I'effet

Tablcau 2 Iutmplc detallé des techmques de cakeul

Premuer essat

[Xonnées nécessaires au cakul

0998 == | (38 <} 9GA-|

(1) Polansabilités atomques a, ¢t a, déduites des
incréments de refraction molaire
(e, — distance internucléarc dans la molécuke

Exprossion dos moments induits au mivcau des atomes
ct dos polarisabilités pancipales
(1 Champ paralicle & 'axc de la haison
wo—ak e daas Mt
u, —ak e daus b
a—tprp kb —a ta, daay
(2y Champ perpendculaire & 'axe de la haison

wemalk aay
W, —ab aqar b
a ~tput b ~aa daay?

(V)Polansabilite moycnne

a—m*a -a,ra,

Deutieme essai

[Daonnces necessaires au cakul

067 0%,
. o —-_—

~098Acie |1 878 — J0 928
(1) Polansabilités atomques a, et a, déduites de
la mesure des polanwabihités moycnnes de deur
modecules (1 (), et CO)y)

(2)r,, — distance dey centres des 1ph¢rc! ¢lectro
stabiquement équuvalentes 7, —al? « al

Eapresvion des moments induils au niveau des atomes
ct des polarmabilites pancipales
(1Y Champ parallele a I'axe de la lunvon
e —ale da uy?
e —a b0 2 s}
a=la, ca,sbaays MVl bsaas?
12 C hamp perpendwculaire a 'ave de la lasvon

Be — ab  a. pJ’:
n, —a b a us ]
a —(a,*a, Zn,n/" M aas

(R1) Pohnubdut moyenne
a-la, ta, aayNa, la, saas'w
) 4aas X -aast
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de celle-c1 sur les dipdles élémentaires, mais en-
core amélioré la localisation du dipdle-point
équivalent en précisant avec ke minimum de com-
plications le modéle de Silbersten:

_moute sunne svnlicitamant aitnaned I'eqviron
T IRAAD AaVUILS ‘A.Mllcu“-lll :uypv:(. LUy ‘Um

ment électronique pénnucléaire de chaque atome
assimilable a une sphére conductnice (donc polan-
sable. que nous appellerons sphére équivalente) de
rayon r, et de polansabilit¢ o — r?; le centre de
gravité de l'environnement est naturcliement ke
centre de la spheére;

- nous avons de plus supposé que dans un molé-
cule les environnements électroniques  (ainsi
schématisés) des atomes liés sont tangents, d'ou
l'ondéduit que danscecasr, 7 ¢r,

Ces deux précisions du modéle sont suffisantes
pour permettre la détermination des polansabilités
atomiques i partir de la polansabilité moyenne de
quelques molécules et la prévision de I'anisotropie
de celles<i: les résultats qui suivent montrent que
ces prévisions sont remarquablement proches de
'expénience dans tous les cas.

l.e Tableau 2 illustre sur un exemple simple les
deux voies que nous avons utilisées.

Resultats. contrile et discussion
Premuer essai. Pour lester notre premiére tenta-

J.Juvrnies et H STAML - LamiviEry

uve, certainement approximative mais d'utilisation
facile, nous avons cakculé les polansabilités pninci-
pales et l'anisotropie des trois molécules CH,Br,
CH,Br, et CHBr,. les polansabilités atomiques

ot Atdh AbdAdiiitas dae ~Armatlontas Ada chfontiom man
VI LG WAL S UK VUTISLANIIILS UK TTIIa U TR0

laire.* Les dipdles-points équivalents ont été placés
en comcidence avec les noyaux dont la position est
connue.'* Les résultats sont rassembiés dans le
Tableau 3 ou sont également reportées les valeurs
expénmentales de ces quantités et les valeurs cal-
culées par Applequist. Carl et Fung. *® On voit que,
compte tenu des différences observées entre

Tableau 4 Polansabdité et rayon de la sphére
equivalente de quelques atomes determunés dans

- . Cetravad
Pulanubtlllt Rayon de lasph éq
Atomes x 10M ¢m? x 10f¢cm

H 0 196 0744

' 0417 0747
Cl 2226 1312
Hr 119 1 463
| 4947 1 704

: 0 83 0948
O o™ 0917
(@ 0 849 1954

’ 162¢ 1936

Tableau 3 Comparason entre valeurs expénmentales et valcuns cakculées
de la polansabihité moyenne et de I'amsotropse des dénveés bromés du méthane

Valeurs
capenmentales

Molkecule (en 10 *cm*)
C H,Br a, 6 RS- 6 $&’

a 49 499

a’ € g4 § <)

y 1 9% 187
CH, B, a,

ay

ay

a 8 68’

y 443 qav
CHBr, a, 911

a 12 s&

a1 e

y L ¥ad 4 6847

*Cakubkée i partir de la constante dc Kerr mesurec a l'étal gazcur

(Modele de Silberstein')

Vableurs cakcukces ten 10 H*cm?)

ce travaul

t40) geom tetr gtom reelle
T 704 69
432 b 1) $ 2
<39 S 81 s 8
v 184 167
$9] T 08

nn 1z

7 4% R 17

. %94 8 90

6 68 162

804 9 L 917
11 82 IRIR Y] 1V 40
1189 119 1n».
<R 196 e

W akukee & partir dc la constante d¢ Kerr mesuréc en solution dans € CL "
‘Mcauree par D R ) sur le Isqusde pur ™

‘Mcesurce par [D R D en solution dans le cyclobexane ®. 4 8¢

N abeur déduite de la refracon molare ™

“Cakulkte a partir de la constante d¢ Kerr mesuree en wlutson dans ke

benzénc

*Arc | perpendxculare au plan Be( Br.

a=—ta,va,sa,) V= (a2 p}

Ave tparalicke a l'ave d'ordre 2



Polansablité des modécules polyatomques

valeurs expénmentales obtenues par des tech-
niques différentes, ou avec la méme technique
mais dans des solvants différents. ce modéle
apptoxnmauf sunple est actuellement suffisant pour
avoir mieux qu'un ofdre de grandcur des polan-
sabilités principales ¢t de l'anisotropie des molé-
cules organiques: 1l fourmt en effet une estimation
assez précise de ces grandeurs, bien meilleure en
tous cas que celle donnée par le modéle habituel
des anisotropies de Liaison (Tableau 1). On vout
également que k¢ modéle d'Applequist, Carl et
Fung, bien plus difficile & mettre en ocuvre, ne con-
duit pas a de meilleurs résultats.

Deurieme essar. Pour amcliorer les previsions
(dans ks cas ou les résultats expénmentaux ob-
tenus a partir de mesures réalisées a 1'état gazeux
sont sufisamment groupés pour permetire un con-
troke  ¢ce qui niest pas le cas des dénivés bromés
precédents ), 1l est nécessaire. non seulement de
conduire ks cakuls ngourcusement, mats cncore
dintroduire unc nouscelle hy pothése sur la locahsa-
ton du dipole-point Cecr nécessite la détermina-
non des incréments de polansabilité des atomes
(compte tenu du fait que la polansabilité moyenne
n'est pas ngoureusement additive), qui permet
imméduatement la détermination du rayon de la
sphére équivalente Nous avons fait ce cakul pour
les atomes rassemblés dans lc Tableau 4 a partir
des  valeurs expénmentales  des  polansabihités
moycnnes'* ™ (valeurs soulignées dans ke Tablkeau
S) des mokécules H,. N,, O,, Cl,, CO,, CS,. HF,
HBr. HI 11 est ensuite possible de tester le modéle
cn calculant les valeurs des polanisabilités princ-
pales ¢t lanisotropie de ces mobkécules et des
molécules NO, CO et SH, [ ¢~ résultats sont ras
sembiés dans le Tableau 5. Y sont également
portés bes résultats expénmentaux, bes valeurs cal-
culées par Applequist, Carl et Fung® et bes résultats
des calculs théonques quantiques bes plus récents
On voit que notre modele est celm qui permet
actlucliement bes déterminations kes plus proches
des valeurs expénmentales

Il ressort de cette bonne coancidence cntre
valeurs cxpénmentales ¢t cakubdes que. dans
I'é¢tude de la polansabihté, on peut considérer la
molécule comme unc  juxtaposition  d'atomes
assimalables a des spheres polarisables et éventucl-
lement chargées.

| intérét de ce schéma est qu'il est a la fois trés
clar, mampulable a 'arde de cakuls simples, et lc
meilleur pour rendre compte de 'expénence

Une premierc question et de savoir s1¢ce modeéke
permet de dépasser e cadre des polansabilités et
d'aborder pratiquement ¢t efficacement les prob-
kmes des relations entre structure ct réactivité ou
entre structure ct stabilité Rappelons quiil a per-
mis au moins effectivement

I'évaluation des constantes de dissaciaton
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relatives des acides acétique et chloracétiques.'*

le calcul des rapports des constantes de
vitesse de substitution unimoléculaire des hako-
génures de lcmobul)lc pcfmctum ainsi de dunncr
une interpréiaiion de I'inertie des fluorures ™

— une justification du sens de 'additron électro-

philc aux oléfines.'*

un calcul de I'énergie de la luuson hydrogene
intramoléculre ™

U ne deuxiéme question est de situer, aussisimple-
ment que possible. ce modéle de Silbersten géo-
métnquement  précisé  par  rapport  aux  autres
modeles déja évoqués dans ¢e qui précéde. Nous
procédons a cette comparaison dans ke cas de la
molécube de CO sur la page suivante

1 “allure générale de ces quatre figures cost la
méme. en parucubier als sinscnvent assez bien
dans les sphéres de Van der Waals (représentées
cn poantillés).

s différent surtout entreux par be fait quils ne
represcntent pas exactement le méme aspect de la
molecule

— ks deux dermiers donnent unc image stylisée
de la positiwon de la couche périphénque d'élec-
trons de chaque atome. probablement meilleure
dans le cas du quatnéme.

—le premier donne une cstimation de la densité
de probabilité de présence des édectrons en tous
points, et se trouve donc beaucoup plus rche en
informatsons potenticlles. 1l en ressort en particu-
her ce Qui a ¢té sugpere par aillleurs™ — que
I'ctablissement d'une hainon entre deux atomes ne
modific que peu la distnibution electronique autour
de ceun-ci, cependant la part qui revient aux élec-
trons periphénques dans la polansabihté et dans
les proprictes chimiques n'a pas été cxtraite de cet
ensembie de resultats concernant tous bes électrons
de la mokécule a défaut de ce calcul on peut ad-
mettre que e demier schéma est une bonne
approuimation de son resultat,

- ke second est trés himite dans son expression et
assez grossicr dans son approximation, essenticlle
ment la polansabibité d'unc laison caractensée par
un cllipsinde est supposéc independante de celle
des luisons adjacentes,

— ke troisieme préscnic par rapport auv demier
des insuffisances qui ont cte discutces dans les
pages precédentes

Ainsi finakement
-ses  possibilités  de previsions précises en
matwcre de polanisabilité,
son intérét pour la discussion des problemes
de stabilité ct de reactivite,
sa compatibihité avec le modéle quantiuc,
font du modéle de Silberstein géometnquement
précisé un schéma particulidrement intéres-
sant



Dufterentes représentations de la molecute CO

Schéma dédunt du modéle quantique
Ongine

Postulats de la mq. ct trwtement SCF-LC.STO-
MOV
Pnncipal arantage

le plus proche d'un trwtement ngourcusement ab
Principaus incontéments

trés bourd i utiliser,

venhcations cxpenmentaies medores

SN o~

Schéma déduit d'un modéic de Sufbersteint *
Ongine
Polansablité (écart a 'additivité des R M)

FPrincipal arantage

- atténuation desccarts les plus cnants
Prancipaur inconténients

- pus bourd que V O,

- venficatom capenmentales médsocres

-_ -

’ \"'-.‘
’
’ *\
G
\ . :
\ ’
\ L’
- P
\\ba"_—'

Schéma déduit du modéle de Ia valence optique
Ongine
Potarisabibités (anisotropse) *
Pnnacwpal avantage
Ctibse une technque mathématique trés umple pour

a discussaon de L polansabilité et de 300 ansotropee.
Pnnacipans inconcémenis

- limute A La polarsalite et a «on anisotropec,

- ne rend quimparfatement compic des faits expén-
mentaux

Schéma dédunt du modeie de Silbersteine
plométniquement précisé
Ongine
Polarisabiités (écart a I'additivité des R M)

Principaux avantages

-rend e mucux comple de la polarnabdité ¢t de son
AnBotropse .

~ rend compte de résullats ugmficalfs sur les réactivités
ot kes stabuiiés

Prnacipal inconvément

~ plus lourd que V.0.

SHVARY ] IVIS M 1R sy



Tableau $. Comparmson entre valeurs expénmentales et valeurs calculées des polansabils-
tés principales et de la polansabiité moyenne de quelques mokécules umpies
(!-_xptncoce modeéle de &bemem d modéie quanuquc)

Mokcuke
M,

O,

Cl,

HE

HCI

HBr

H1

NO

s,

TETRA Vel P Na 7-G

Polansabukit¢ des moiécules potyatomeques

Valeun

cypénimentales
enl0 *cm®

0 9%
072
o7
021

218
| 4%
1 76
09

238
(I

0 9%
07T
0 84°
02

11y
239
263
074

422
e
$60c
091°

6 58°
4 89"
S48
169

2600
1 628
1 9%
097

2 30y
1 49
1 74
0 844°

449
214
2924
2

1s 14
s
874
9 60

1 02%¢
one
0819
ous

MATH
| <3¢
1767

281
2 49¢*
2 &0
[R IR

O —
Y -
5383

4-0Y
193
265
2100

Ref 40

192
024
0 80
| 68

184

LAY
19

| &4

4 46
b o
1410
18

6 3
469
< s

Valeurs cakcukdes en 10 ¢ cm?
Modele Silberstein

ce travail

106
070
0 82
0 3%

O - - e
~4 AV
-~ :j re -3

[~ ]
R

3198
161

108
(U
084

119
248
269
0 74¢

Modéle quantique

0 48%°
0 00
01y

0 489

118y
0 194

0847
0 7%y

| 0¥
onr

1 oY

0.6}
0 2

(R
04

1070
0 0%
0 82y
03I

1062
0 24
0 s
0 7\

1 994
0>
087y
167

| 60°
120
13y
0-40*

[
0 9¢*
11s
06

214
0w
118
| 44

0 948
0678
0 76
027

3 264’
201y
24
1231
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Valeurs

Tableau ¢ . continue

J JuirieN et H StaMi-Lariviese

Valeurs cakcubdes en 10 " cm’

eapénmentales Modéie Siubernstamn
Molécule en 10 *¢cm’ Ref 40 cetravasl Modéle quantique
OH* a. 0s3 [R5 1 26'
a, 1 83 197 ] 641
«, 00 163 1 482
a | 4¢* 12 1 64 1 44V
SH,* a, 144t 400
a, 4 04* 49
a, s01* 483
a 381 49
*Reéf 10
*Réf 26
‘Réf 17
4R¢{ 3¢
‘Reéf 8
Réf 41
‘Réf 24
CRE 1Y

e valeurs ont été cak 1lées cn utibsant kes polansabilités atomaques déterminées cn
tenant compie de l'intéracton dans la réf 40 ¢t cn supposant que ks dipdles-ponts ¢co-

incident avec kes noyaur
Réf 39
‘Ré{ W0

‘Axc | perpendsculare au plan de la mokicule, Axe 2 Axe de syméine d'ondre 2 de la

molévule
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