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表面の回転

　SFG テンソルを表面固定座標系(xyz)系の成分として表したものから、表面が回転した後の座標系

(XYZ) 系の成分へ変換したものを記す。

表面固定（xyz）系

z 軸を表面の外向き法線方向に取る。

x 軸を立体障害がないとしたときに CH2 基あるいは HCCH 基が面をそろえて並ぶ方向に取

る。

実験室固定（XYZ）系

(xyz) 系を z 軸まわりに χ だけ回したもの。

ファイル「変換行列 (xyz).doc」において、φ = 0, θ = 0 と置いて、以下の関係式が求まる。

(ppp) χXXX = -(1/4)(χxxx - χyyx - χxyy - χyxy)(cosχ - cos3χ) + χxxxcosχ

      - (1/4)(χyyy - χxxy - χxyx - χyxx)(sinχ + sin3χ) + χyyysinχ
χXZZ =χxzzcosχ + χyzzsinχ

χZXZ = χzxzcosχ + χzyzsinχ
χZZX = χzzxcosχ + χzzysinχ
χZXX = (1/2)[(χzxx + χzyy) + (χzxx - χzyy)cos2χ] + (1/2)(χzxy + χzyx)sin2χ

χXZX = (1/2)[(χxzx + χyzy) + (χxzx - χyzy)cos2χ] + (1/2)(χyzx + χxzy)sin2χ
χXXZ = (1/2)[(χxxz + χyyz) + (χxxz - χyyz)cos2χ] + (1/2)(χxyz + χyxz)sin2χ

χZZZ = χzzz

(spp) χYXX = -(1/4)(χxxx - χyyx - χxyy - χyxy)(sinχ + sin3χ) - χxyysinχ

          + (1/4)(χyyy - χxxy - χxyx - χyxx)(cosχ - cos3χ) + χyxxcosχ
χYZZ = -χxzzsinχ + χyzzcosχ

χYZX = -(1/2)(χxzx - χyzy)sin2χ + (1/2)[(χyzx - χxzy) + (χyzx + χxzy)cos2χ]

χYXZ = -(1/2)(χxxz - χyyz)sin2χ + (1/2)[(χyxz - χxyz) + (χyxz + χxyz)cos2χ]

(ssp) χYYX = (1/4)(χxxx - χyyx - χxyy - χyxy)(cosχ - cos3χ) + χyyxcosχ
        + (1/4)(χyyy - χxxy - χxyx - χyxx)(sinχ + sin3χ) + χxxysinχ

χYYZ = (1/2)[(χxxz + χyyz) - (χxxz - χyyz)cos2χ] - (1/2)(χxyz + χyxz)sin2χ

(psp) χXYX = -(1/4)(χxxx - χyyx - χxyy - χyxy)(sinχ + sin3χ) - χyxysinχ

          + (1/4)(χyyy - χxxy - χxyx - χyxx)(cosχ - cos3χ) + χxyxcosχ
χZYZ = -χzxzsinχ + χzyzcosχ

χXYZ = -(1/2)(χxxz - χyyz)sin2χ + (1/2)[(χxyz - χyxz) + (χxyz + χyxz)cos2χ]

χZYX = -(1/2)(χzxx - χzyy)sin2χ + (1/2)[(χzyx - χzxy) + (χzyx + χzxy)cos2χ]
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(sps) χYXY = (1/4)(χxxx - χyyx - χxyy - χyxy)(cosχ - cos3χ) + χyxycosχ

         + (1/4)(χyyy - χxxy - χxyx - χyxx)(sinχ + sin3χ) + χxyxsinχ
χYZY = (1/2)[(χxzx + χyzy) - (χxzx - χyzy)cos2χ] - (1/2)(χyzx + χxzy)sin2χ

(pps) χXXY = -(1/4)(χxxx - χyyx - χxyy - χyxy)(sinχ + sin3χ) - χyyxsinχ
          + (1/4)(χyyy - χxxy - χxyx - χyxx)(cosχ - cos3χ) + χxxycosχ

χZZY = -χzzxsinχ + χzzycosχ
χZXY = -(1/2)(χzxx - χzyy)sin2χ + (1/2)[(χzxy - χzyx) + (χzxy + χzyx)cos2χ]

χXZY = -(1/2)(χxzx - χyzy)sin2χ + (1/2)[(χxzy - χyzx) + (χxzy + χyzx)cos2χ]

(pss) χXYY = (1/4)(χxxx - χyyx - χxyy - χyxy)(cosχ - cos3χ) + χxyycosχ

        + (1/4) (χyyy - χxxy - χxyx - χyxx)(sinχ + sin3χ) + χyxxsinχ
χZYY = (1/2)[(χzxx + χzyy) - (χzxx - χzyy)cos2χ] - (1/2)(χzxy + χzyx)sin2χ

(sss) χYYY = (1/4)(χxxx - χyyx - χxyy - χyxy)(sinχ + sin3χ) - χxxxsinχ
         - (1/4)(χyyy - χxxy - χxyx - χyxx)(cosχ - cos3χ) + χyyycosχ


