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HCI spektrumanak kiértékelése harmonikus oszcillator és oszcillacios
allapot fiiggo rotator kozelitésben

A kétatomos molekulat egy rezgd porgettylinek tekintjiilk, amiben a rezgési
spektrumot egy harmonikus potencial hatdrozza meg. A mérési leiras szerint

E(n,j):hQ(n+%)+Pj(j+l)

Szobahdémérsékleten csak az 7:0—1 ésa j:j'—j'" atmeneteket vizsgaljuk, ahol
j valtozasa is csak 1 lehet. Ebbdl levezethetd a kovetkezd Osszefiigges:

~

AE:hw:hg_(él+go)x_(Bo_gl)xz

ahol x=—;" , haj csokken (P 4g), ¢s x=,'+1 , hajnd (R &g). Ezt a kifejezést
mar csak at kell jatszani valahogy a gerjesztd fény hullamhosszara, ugyanis mi ezt
tudjuk kozvetleniil mérni. Mivel fényrdl van szd, fenn all a kovetkezd egyenlOség:

AE=hw=2mchv
Igy a fenti kifejezés az elnyelési energiakra:

V= Q _(§1+Bo)x_(B~o_E1) 2
" 2mwe  2mceh 21 ch

Az éltalunk mért elnyelési hulldmhosszok a két leggyakoribb izotopra:

X |v [1/cm] nagy |v [1/cm] kicsi
6 2998 2994
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

1. tablazat. HCl-re mért elnyelési hullamhosszok



A nagyobbik csucsokra parabolat illesztettem GNUPLOT-tal. Az adatpontok a
kapott paraboldval az /. abran lathatok.

3000 -
tmptxt' T+

fx) +

2950 | 4

2800 1

nu {cm*-1)

2850 |

L
T

2800 | o

27507 ! ! ! * !
6 -4 -2 0 2 4 B
X
1. abra. Mért hullamhosszok az illesztett parabolaval.

Az illesztésbdl kapott paraméterek:

0o =(2885,9+0,14)cm ™
e
(B,+B,) 3
—_— -+ =
yoh (20,51+0,022)cm =b
(B,—B,) »
_—= + =
oh (0,299+0,0071)cm™ =a

Ezekb0l jon: Q=2 c-(2885,9+0,14)cm™'=(5,4397+0,00026)-10" s~

Ezzel mar megadhat6 az elsé rezgési gerjesztési energiaszint k7T egységekben:

Qi
k,T

=14,32



A rugoallano:

m,-m
d=0u , ahol p=—2G =B 412097 AMU=097-1,6-10 kg =1,56-10""kg |
my+me 36,4

0d=26Qu , ezekbdl:

d=(157,83+0,044) kg/ s*

(r’) -et a két rezgési allapotban a fenti, parabola egyiitthatokra kapott
egyenletrendszer megoldasaval kaphatjuk:

B,=mch(a+b)
B,=mch(b—a)
- K
ahol B;= , ebbdl:
2u(ry)
2 n 2 7 2 A da+ob
- R A
) 2rtuc(a+b) ° (r2) 2rtuc(b—a) ° ) 2mtpce (a+b)

lgy: (r)=(1.723£0,0020)-10"n’ , (r3)=(1.773£0,0020)-10ns" .

o)
Ha ezekbdl gyokat vonunk (és  6(Vr)= 2%;) ), akkor kapjuk:

(r,)=(1,3124+0,00079)-10""m , (r,)=(1,3317+0,00074)-10""m



