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HCl spektrumának kiértékelése harmonikus oszcillátor és oszcillációs 
állapot függő rotátor közelítésben

A  kétatomos  molekulát  egy  rezgő  pörgettyűnek  tekintjük,  amiben  a  rezgési 
spektrumot egy harmonikus potenciál határozza meg. A mérési leírás szerint 

E n , j =ℏn1
2
 B j  j1

Szobahőmérsékleten csak az n :01 és a j : j ' j ' ' átmeneteket vizsgáljuk, ahol 
j változása is csak 1 lehet. Ebből levezethető a következő összefüggés:

E=ℏ=ℏ− B1 B0 x− B0− B1 x2

ahol x=− j ' , ha j  csökken (P ág), és x= j '1 , ha j nő (R ág). Ezt a kifejezést 
már csak át kell játszani valahogy a gerjesztő fény hullámhosszára, ugyanis mi ezt 
tudjuk közvetlenül mérni. Mivel fényről van szó, fenn áll a következő egyenlőség:

E=ℏ=2c ℏ

Így a fenti kifejezés az elnyelési energiákra:

=


2c−
 B1 B0
2 cℏ x−

 B0− B1
2 c ℏ x2

Az általunk mért elnyelési hullámhosszok a két leggyakoribb izotópra:

1. táblázat. HCl-re mért elnyelési hullámhosszok

x ν [1/cm] nagy ν [1/cm] kicsi
6 2998 2996
5 2981 2979
4 2963 2961
3 2945 2943
2 2926 2924
1 2906 2904

-1 2865 2863
-2 2843 2841
-3 2822 2819
-4 2799 2797
-5 2776 2774
-6 2752 2750



A nagyobbik  csúcsokra  parabolát  illesztettem  GNUPLOT-tal.  Az  adatpontok  a 
kapott parabolával az 1. ábrán láthatók.

1. ábra. Mért hullámhosszok az illesztett parabolával.

Az illesztésből kapott paraméterek:


2c

=2885,9±0,14cm−1

 B1 B0
2 cℏ =20,51±0,022cm−1=b

 B0− B1
2 cℏ =0,299±0,0071cm−1=a

Ezekből jön: =2 c⋅2885,9±0,14cm−1=5,4397±0,00026⋅1014 s−1

Ezzel már megadható az első rezgési gerjesztési energiaszint kBT egységekben:

ℏ
k B T

=14,32



A rugóállanó:

d =2 ,  ahol  =
mH⋅mCl

mHmCl
=35,4

36,4
AMU=0,97 AMU=0,97⋅1,6⋅10−27 kg=1,56⋅10−27 kg , 

d=2 , ezekből:

d =157,83±0,044kg / s2

〈r2〉 -et  a  két  rezgési  állapotban a  fenti,  parabola  együtthatókra  kapott 
egyenletrendszer megoldásával kaphatjuk:

B1= c ℏab
B2=c ℏ b−a

ahol Bi=
ℏ2

2〈r i
2〉

, ebből:

〈r1
2〉= ℏ

2 c ab  , 〈r2
2〉= ℏ

2 c b−a  , 〈r1
2〉= ℏ

2 c
ab
ab2

Így: 〈r1
2〉=1,723±0,0020⋅10−20 m2 , 〈r2

2〉=1,773±0,0020⋅10−20 m2 .

Ha ezekből gyököt vonunk (és  r = r 
2⋅r ), akkor kapjuk:

〈r1〉=1,3124±0,00079⋅10−10 m , 〈r2〉=1,3317±0,00074 ⋅10−10m


