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Ме тод ин ду ци ро ван ных пред став ле ний групп при ме нен к ана ли зу элек трон но го стро е ния слож ных хи ми -
че с ких си с тем с под груп па ми сим ме т рии, ка ки ми яв ля ют ся на но ча с ти цы. Ус та нов ле на связь меж ду ло -
каль ной сим ме т ри ей ато ма и чис лом эк ви ва лент ных ато мов в на но ча с ти це. По ка за на эф фек тив ность ме то -
да ин ду ци ро ван ных пред став ле ний при по стро е нии мо ле ку ляр ных ор би та лей слож ных си с тем с то чеч ной
груп пой сим ме т рии. Раз ра бо тан ме тод на хож де ния до пол ни тель ных кван то вых чи сел для мо ле ку ляр ных
ор би та лей, ос но ван ный на тран зи тив но с ти ин дук ции. По лу че на клас си фи ка ция син г лет ных и трип лет ных
двух элек трон ных со сто я ний в на но ча с ти цах по спо со бу ло ка ли за ции.
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    hO .     ,      
    - .      

 ,        - .   
,     - : 

1.  , vCH 4 ,      -
  ( . 1 ): ugg TEA 11 . 

2.  , vCH 3         
( . 1 ): guug TTAA 2121 . 

3.   vCH 2       -
 ( . 1 ): guugg TTTEA 2211 . 

4.   SCH      -
  ( . 1 ): uuggggg TTTTEAA 212121 222 . 
5.   SCH     -
  ( . 1 ): ugguugug TTTTEEAA 212121 22 .  
6 48

Таблица. Характеры НП группы hO  и единичных НП некоторых ее подгрупп 1).  

 
Ниже приводятся разложения индуцированных представлений hOA1   и hOA  
1) Для НП подгрупп приведены характеры, умноженные на число элементов класса, прочерк означает отсутствие 

элементов рассматриваемой подгруппы в данном классе группы. 
2) Шестикратная координация (рис. 1а), НП: ugg TEA 11  
3) Восьмикратная координация (рис. 1б), НП: guug TTAA 2121  

4) Двенадцатикратная координация (рис. 1в), НП: guugg TTTEA 2211  

5) Двадцатичетырехкратная координация (рис. 1г), НП: uuggggg TTTTEAA 212121 222   
6) Двадцатичетырехкратная координация (рис. 1д), НП: ugguugug TTTTEEAA 212121 22  

 

hO  E  38C  23C  46C  26C  I  68S  h3  46S  d6  

gA1  1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 

gA2  1 1 1 $1 $1 1 1 1 $1 $1 

gE  2 $1 2 0 0 2 $1 2 0 0 

gT1  3 0 $1 1 $1 3 0 $1 1 $1 

gT2  3 0 $1 $1 1 3 0 $1 $1 1 

uA1  1 1 1 1 1 $1 $1 $1 $1 $1 

uA2  1 1 1 $1 $1 $1 $1 $1 +1 +1 

uE  2 $1 2 0 0 $2 +1 $2 0 0 

uT1  3 0 $1 1 $1 $3 0 1 $1 1 

uT2  3 0 $1 $1 1 $3 0 1 1 $1 

)( 41 vCA 2) 1 – 1 2 – – – 2 – 2 

)( 31 vCA 3) 1 2 – – – – – – – 3 

)( 21 vCA 4) 1 – – – 1 – – 1 – 1 

)( sCA 5) 1 – – – – – – 1 – – 

)( sCA 6) 1 – – – – – – – – 1 
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INDUCED REPRESENTATION METHOD 
IN THE THEORY OF ELECTRON STRUCTURE 

OF NANOPARTICLES

The method of induced representations of groups is applied to the analysis of electronic structure of complex chem-
ical systems with subgroups of symmetry, such as nanoparticles. The connection between the local symmetry of the
atom and the number of equivalent atoms in the nanoparticles is obtained. The efficiency of the method of induced
representation in the construction of molecular orbitals of complex systems with point group symmetry is shown. A
method for finding the additional quantum numbers for the molecular orbitals, based on the transitivity of induction
is developed. Classification of singlet and triplet states according to pair localization in nanoparticle is obtained.
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