Estudio entre el tensor anapolo magnetico de
segundo orden y el tensor asociado al poder
rotatorio.

Gabriel I. Pagola'™, P ProvasF , Marta B. Ferraro!, S. Pelloni?, P. Lazzeretti?®

IDepartamento de Fisica, FCEyN , Universidad de Buenos Aires, [FIBA, CONICET,
Departamento de Fisica, Universidad Nacional del Noreste, IMIT, CONICET, Corrientes, Argentina
SDipartimento di Chimica, Universita degli Studi di Modena, Italia.

*Correo electronico. gpagola@df.uba.ar

El anapolo de la susceptibilidad magnética, permite caracterizar la respuesta de la nube electronica de una molécula en presencia de un
campo magnetico B independiente del tiempo cuyo rotor C es uniforme y no nulo. El tensor anapolo de segundo rango se define a
traves de las segundas derivadas de la energia de interaccion de la molécula respecto de las componentes de B y de C. Como se ha
visto en un trabajo previo[l], en el caso de tener un medio ordenado (o bien tener una molécula aislada) las componentes diagonales
del tensor anapolo, calculadas en el sistema de coordenadas correspondiente a los ejes principales de la susceptibilidad magneética, son
iInvariantes de medida vy tienen diferente signo para los enantiomeros L y D de una molécula quiral (consecuentemente, lo mismo es
valido para la traza del tensor). Razon por la cual estas magnitudes, en principio, pueden ser medidas experimentalmente.

En este trabajo se hace un estudio comparativo entre el tensor anapoloy el tensor asociado al poder rotatorio. Tomando como sistema
modelo la molécula O,H,, se estudian la variacion de la traza y de las componentes diagonales de ambos tensores en funcion del angulo
diedro (H-O-0O-H), analizando particularmente el cero intermedio en el grafico de la traza de ambos tensores que se produce entre los
diedros 80° y 100° . Estos calculos se efectuan a tanto a nivel DFT como CC(SD).
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Energia de una molécula en funciéon del
campo magnético y del gradiente del campo: o T
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Se define el vector anapolo como:
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Mientras que el tensor anapolo
(de segundo orden) como:
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Se define el pseudo-escalar
a través de la traza:

Se muestran las curvas calculadas a nivel DFT-B3LYP.

Sistema de coordenadas

Tensor anapolo

Tensor asociado
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Donde /i, Y 750N los momentos
dipolares eléctrico y magnetico

Analogamente se define
el pseudo-escalar:

G0 80
H{)—0OH Dihedral Angle |Degrees

e En los graficos de kX y a versus diedro se observa que ambas
propiedades valen cero en 3 puntos. Dos de las raices corresponden a los
angulos 0° y 180° en los cuales la geometria de la molécula es plana.
Pero en ambas curvas hay un cero intermedio que no esta asociado a la
simetria de la molécula. 5 | Los calculos a nivel

. €s siempre positiva, mientras que | ' | DFT-B3LYP y a nivel
la componente a., es siempre negativa. Ambas tienen su maximo en valor .4 CC(SD) dan

absoluto cerca del diedro 80°. La compensacion entre ambas produce el L4 b | resultados
cero intermedio de a. os Lo | cualitativamente
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e Similarmente para el tensor K, las componentes k' yx' _ son negativas similares.
y K'_ es positiva, dan lugar al cero intermedio de k.

ePara el anapolo, la componente a,.
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