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Ispitivanje molekulskih spektara daje vredne podatke
© strukturi molekala, koje su vaZne za fiziku, astrofigiku i
fizifku hemiju. Analizom molekulskih spektara mogu se direktno
izralunati diskretni energijski nivoi molekula. Iz ovih se mole
dobiti komkretna slika o elektronskej strukturi, o rotaciji je=-
gara unutar molekula i o njilhovej vibraciji (oseilovanju). Ispi-
tivanje elektronske strukture molekula omogudava teorijsko objas-
njenje hemijske valence. Iz vibracionih frekvencija nmogufe je
izrafunati sile, koje deluju medju atomima u molekulima, kao i
disocijacione energije. Ha osnovu rotacionih frekvencija mogu
se dobiti vrlo ta®ai podaci za geometrijski raspored jezgara
unutar molekula ~ naroZito za medjusobno rastojanje jezgara.

Ea osnovu ovih ispitivanja gasova mo¥e se objasniti
vifie fiziZke i hemijske osobine tih gasova (specififna topelota,
magnetna susceptibilitet itd.). Wa osnovu ovih podataka mofe se
unapred teorijski prorafumati hemijska ravnoteZa i mogufe je
ispitivanje elemeatarnih hemijskih procesa.

Rezultat ispitivanja molekulskih spektara daje dokasze
za postojanje nekih molekula, koji su bili u hemiji nepoznati,
ili njihove postojanje bile nesigurno, kao na primer CH, OH, Cye

3.2 itd.

Ispitivanje spektara dvoatomskih molekula vaZno je
i za nuklearmu fiziku, jer neke nuklearne osobine karakteris-
tifno utifu na takav spektar. Ispitivanjem takvih spektara mo@u
se u nekin slulajevima identifikovati neki retki izotopi.



Za astrofizika isto tako je od velike koristi ispi-
tivanje molekulskih spektara. ¥a osmovu tih spektara mogu se
detektovati postojanje odredjenih molekula na nekim zvezdama, pla-
netama, kometama i u interstelarnom prostoru, kao i izvuéi odre-
djene zakljulke o fizi¥kim stanjima koje vliadaju u tom prostora.

Holekul ugljen monoksida detektovan u stelarnim izvo-
rima, javlja se kao produkt sagorevanja i zbog njegove izo-
elektronske strukture sa H, (koji ¥ini glavni deo zemljine atmos-
fere) bio je cilj mmogih ispitivania.

U ovom radu je ispitivan Angstrdm-ov sistem elektron-
skog spektra 12, 16, molekula u intervalu od 6200 i do 4500 i.

1875. god. Angstrdm i Thalen detektovali su u aceti-
lenskom plamenu grupu traka koje se proredjuju prema ljubiZas-
tom delu spektra i nalaze se u oblasti 6200 - 4123 A. Ovoj grupi
traka dali su maziv "Drugi pozitivani sistem”. Pedeset godina
kasnije, Birge je pokazao da ovaj sistem pripada B':z - Alm
elektronskom prelazu CO molekula,
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1. ROTACIJA I OSCILACIJA DVOATOMSKTIH MOLEKULA

a) KRUTI ROTATOR

MOLEXUL KAO KRUTT ROTATOR. Wajjednostavnijimodel
obrtnog molekula je kruti rotator (slika 1). Pretpostavliaju-
éidcnm-mljamm-ll-:kojcuum.n
medjusobnon stalnom rastojanjn r, zamemaruje se sa jedne stra-
ne kona¥na dimenzija atoma,
(3to je i opravdano, jer masa &P
atoma se prakti®no nalazi skon—
centrisana u jeszgru, &ija je 41~ :
menzija reda veli¥ine 10" em, |
dok je dimenzija atoma red ve- Q "/i" = —O

I
I

11¥ine 10 2° cm) a sa druge m,

strane se ne uzima u obzir, B

da atomi u stvari nisu kruto -
vezani. U mehanici rotaciona st -
energija nekog krutog tela se izrafunava po formuli:

E=FIw? (v

gde je I, moment inercije sistema u odnosu na osu oko keoje se
vr¥i rotacija. Veza izmedju uglovne brzine w , i rotacione frek-
vencije Vrot data je izrazom:

Moment impulsa sistema je P = Iw . Take izraz (1)
postaje:

E= i‘?__; . (1a)



Oscilatorna energija ustvari zavisi od momenta inercije:

[=2mr2=m,r2+m,r2, (ay
Ma . Ma
= r = L%
gde je 4 e i N Moty

Uvritenjem poslednjih izraza u (3) dobija se:

mom
L= e, = T, @

gde je M redukovana masa sistema.

ENERGIJSKI NIVOI, Refavanjem Schrédinger-ove jednaZine

02
ay+ 850 E-y-o. (s)

zam =\l i U=0 (U = 0 sve dotle dok je rotator krut):

v Y 8utu )
g—%+§%+${z+-—hﬁ‘EW=O. (6)

gdcjaxzéyzfsz-zz

konstantna velifina,

Regularna refenja Y (jednoznafna, konafna i neprekidna
funkeija) postoje samo za odredjene vrednosti E, Svojstvene vred-
nosti su:

RJU+4) _ htJ(J+1) ,
gutur2 P {TE

E= 7N

gde je J rotacioni kvamtni broj, koji mo¥e da ima vrednosti
0,1,2 . . . Kako moment impulsa ima vrednost:

P= i’:_‘iv’b WD, (8)



rotaciona frekvencija
Vrot=2|'l-:‘—;i‘ {Jw+) (2)

raste linearno sa J. za razliku od energije diskretnih nivea,
koja raste kvadratno sa J.

Ha slici 2 prikazana je 73
4 glavnim crtama energijska Sema
i spektar koji nastaje ked krutog

rotatora u slufaju apsorpeije.

SPEKTAR XOD EKRUTOG ROTA-
TORA. Prema klasifnoj elektrodina-
miei neko intrameolekularno kretanje 5
dovodi do emisije svetlosti samo
onda, kada se sa kretanjem promeni
moment elektrifnog dipola. ¥od kru-
tog rotatora emisije nastaje onda, 3
kada rotirajuda materijalna tafka
poseduje naelektrisanje, ili per-
mamentni elektriZni dipolni mome- 1
nat.

[« 1

Kod dvoatomskik molekula, ° sl.2 v
sastavljenih od razlifitih atoma
(kao CO) javlja se permanentni dipolni moment, jer se kod ovak-
vih molekula tefilte pozitivnih i negativnih naelektrisanja ne
poklapa. Elektrifni moment dipola kod takvih molekula usmeren
je u praveu ose koje spaja jezgra. U toku rotacije, projekeiia
dipolnog momenta na jedan odredjeni pravac, se menja periodi&no
sa frekvencijom koja je jednaka frekvenciji rotacije. Take,
prema klasiZnoj teoriji rotator bi zra¥io svetlost frekvenciije
Vrot.

Prema kvantnoj teoriiji g emisije kvanta svetlosti
dolazi onda, kada rotator prelazi energetskog stanja sa vilom
u energetsko stanje sa nifom emergijom " . ensriem X
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Apsorpeija se deSava obraute. Talasni broj emitovanog 1li apsor-
bovanog kvanta jednak je:

~ E'
L (10)

Zm

Uvedjenjem oznake za rotaciond term 7 (J), koji je prema jednaZint
(7) cdredjen sa izrazom

FW) e = BT JW+1) = BI(J+1),
gde je
h
B= 5 (12)

rotaciona komnstanta.

KoriSfenjes jednaZine (11), jednaZina (10) pestaje:
V= FW') ~FW") = BJ'W'+1) - BJ"(J"+1). (13)

Da bi se izrafunale izrafene i1i apsorbovane frekvencije, treba
poznavatl pravilo isbora za kvantni brej J.

Izrafunavanjen matri&nih elemenata momenta dipola, dobi-
ja se da oni nestaju ~ jednaki su nuli - sem, ako je J =J" +1,

odnosno
Ad=J=-J"=%1, (14)

Pri takvom izboru oznaka (gornje stanje obelefeno je sa jednom
crtom, domje sa dva) kod rotatora je uvek J'>J" , Zato se
uzima u obzir samo AJ=+1 _ Tako se dobija d4a su izraZene
ili apsorbovane linije rotatora:

V=FU"-FU")= BU+)"+2)-BJ"U"+)=2B ("),

gde  J" mofe da prima celobrojne O, 1, 2, ... vrednosti.
Jednafina
V=2BU+1) J=0;4,2,.. (15)

predstavlja spektar krutog rotatora, koji se sastoji iz seriije
ekvidistantnih linija. Prva linija se nalazi kod (J=0) 2B i rasto-
janje uzastopnih linija je konstantno 28. (slika 2)



b } HARMONIJSKET OSCILATOR.

HOLEKUL KAO HARMONIJSKI OSCILATOR. Hajjednostavniia
pretpostavka za oscilovanje dvoatomskih molekula je, 4da atomi
os¢iluju hormonijski na pravej, koja spaja te atome. Takvo kre-
tanje atoma se opisuje kao harmoniisko oscilovanje jedne materi-
M%%WM):*MMjMW&-
latora.

U klasifaej mehanici prostc harmomijske kretanje je
predstavijeno kretanjem materijalne tafke mase m, pod utica~
jem privliaZne sile F, koja je usmerens uvek ka tm!m
stanju i srazmerna je rastojanju x (elongacija) od tnmulaog
polofaja.

kkamdE
F kx md{” (1"
k je direkciona konstanta. ReSenje diferencijalne jednaZine
ja:
X = XoSIN (2UVege E+), an
gde je:
Vesc = 5 Vo (18)

frekvencija oscileovanija, x, - amplituda cscilovania i V- poletna
faza. ¥ako je sila negativani izvod potencijalne energije iz
Fa - hf ‘ldit

U= 2 kx2=20*mVa. X2 {13)

harmoni iski
Prema ovej jedmafini mo¥e se ixxmilumakt oscilator odre-
diti i kao sistem Zija je potencijalma emergija srazmerna kvadra-
tu rastojanja od ravanoteinog polo¥aja, tj. kriva potenci!ijalne
energije je parabola (Slika 3).

Povratna sila, = kojom atomi jednog dvoatomskog mole-
kula deluju medjusebno, kada su oni izvedeni iz ravnotefnog sta-
nja srazmerna je pribli¥no promeni rastojanja jezgara. Ako se
to prihvati kao aproksimacija, onda atomi vrie harmoniiske

ol



oscilacije unutar molekula.
Za prvi atom mase my vaZi jednafina

d?r,
m, aT; =-k (r—re),

za drugi analogno m ::‘-_--k(r-re) . gde su T, i Ty
rastojanja atoma od te¥ilta (slika 1), r je medjusobno rastoja-
nje atoma, a r_ je ravnoteino rastojanje jezgara. Koriidenjem
jednaZine (3) i bilo keje od ovih jedna¥fine se deobija:

L L S dLr =-k(r-re).

™aam, di*

Ako se uvede redukovana masa U , a pod znakom diferemcijala
umesto r se stavi (r-r.) ito je dozvoljeno zbeg r‘-eeact.
dobija se

2
m d f:{‘zm = -k (r-Te). (20)

Ova jednafina je ekvivalentna sa jedna¥inom (16), stoem razlikom
da je sada umesto x stavlijeno (r-t.). Tako je svedena oscila-
cija dvaju atoma jednog molekula na oscilovanje jedne materijalne
talke mase | .

ENERGIJSKI HIVOI. EKvantnomehanifko reSenje problema
oscilovanja jesgara dvoatomskog molekula se dobija stavljanjem
vrednosti prema (1%) za Mij&lﬂ energija u talasnu jednaZinmu.

f;ﬁ 8““(2 ixkxty=o. (21)

Redenja ove jednafine su razlidita od nula 2a sledede diskret-
ne vrednosti E:

Ew = -—-v— (V+7 1) = hVpgc (V4 %) (22)

gde je v ~ oscilatorni kvantni broj, i ima celobrojne vrednosti
" = o; 1’ 2‘ ...’



Ekvidistantni energiiski nivei har-
monijskog oscilatora prikazani su

na slici 3. Apscisa isprekidane ; | |
krive predstavija rastojanje od '\ /
ravaoteinog (minimum) standa. 6 t ;
Oscilatorni termovi su 5 \‘ ,I
predstavlijeni kao \ I’
4 — | /
\ /
Gwr =B = Yoreyy 4y, (23) 3 \ 2
‘ /
\
‘Lg‘-‘ se festo obelefava kao w. ‘ ‘T 4
Take 4 \ 1/
\ 7
\\ //
CGv=wv+y), 12¢) © -
______ Mk, s S s
sl.3

gde je w oscilatorna umt;.
data u em 1

SPEKTAR BARMONIJSEOC OSCILATORA. Ako molekul poseduje
dipolni momenata u ravadte¥nom stanju, #Htp je slufaj ked molekula
nejednakih jezgara, sa promenom medjusobnog rastojanja jezgara
menja se i moment dipola. Prema klasi¥noj elektrodinamici u tom
slufaju se defava emisija 111 apsorpcija, ako se predpostavi da
se mowent dipola u prvej aproksimaciji menja linearno sa rasto-
janfem rezgara.

Prema kvantnoj teoriji do emisije dolazi take, da
oscilator prelazi iz stanja sa vecfom energijom u stanje sa
manjom energijem. Apsorpecija je obrnut proces. Talasni broj
emitovane ili apsorbovane svetlosti dat je sa izrazom:

V=EW_ BV _ Gun -Gom. (25)
he hc

Izsrafunavanjem matrifnih elemenata momenta dipola, dobija se

pravilo izbora za rotacioni kvantni broj ked harmonijskog osci-
latora:

AV =V'-V'=$4 (26 )
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Kod sistema koji nije tafno harmonijski oscilator, moguéi su
prelazi 4 za |av|> 1 .

Eoristedi se formulom (24) i pravilom izbora (26) sledi:
V =G (v+1) - GV =w. (27}

Prekvencija emitovane svetlosti srazmerna je frekvenciji osei-
latora Vosc(FCW) kao i prema klasiZnoj teoriji. Dozveljeani’ prela-
zi su predatavljeni mna slici 3, sa vertikalnim linijama. Eakeo
jedna®ina (27) va¥i za bile koju polfetnu vrednost v, razlifiti
prelazi se deSavaju sa istom frekvencijom.

Uporedjivanjem dosada dobivenih teorijskih zakljufaka
za spektar krutog rotatora i harmonijskog oscilatora sa eksperi-
mentalaim rezultatima apserpeionih spektara halogenskih hifivida,
{primer HCl), dolazi se do sledefih zakljufaka: U daleko infra-
ervenom delu spektra, javlja se spektar, koji se sastojl iz se~
rije skoro skvidistantnih linija, a to je rotacioni spektar.

U bliskom infracrvencm delu spektar se, ustvari sastoji iz jed-
ne jake linije - oscilatorni spektar, jezgra vrie skoro harmo-
nijske oscilacije. ¥a osnovu ove pretpostavke, ppjave traka
slabijih intenziteta, dva-tri puta vefe frekvencije, mogu se
poveszati sa odstupaniima od harmonijskog oscilatora. "

¢) ANEARMOWIJSKI OSCILATOR

MOLERUL FAO ANSARMONIJSKI OSCILATOR, Prema jednaini
(19) harmomijski oscilator karakteriSe potencijalna kriva koja
ima oblik parabole. Potencijalna energija, kao i elastifna sila
raste sa rastojanjem od ravnoteinoy polofaja. U molekalima ~
ako se atomi nalaze na velikom medjusobnom rastojanju - privialna
sila jednaka je nuli, 2 vrednost potencijalne emergije je konstant-
na, Potencijalna kriva molekula treba da ima ohlik kao puna lini-
ja na slici 4. Minimum krive odgovara ravnote#nom stanju. Oke
ravnoteZfnog stanja kriva se moZfe aproksimirati sa parabolom
{(isprekidana linija), zato model harmonijskog eseilatora dobro
prikazuje glavne karakteristike oscilatornog spektra. U prve]
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aproksimacijli dodaje se / :
kvadratnoj funkciji har- |
monijskog oscilatora je-

dan %lan koji szavisi od

tredeg stepena (r-r')

U=fr-ry-g(r-re®  (28)

Foeficijent g je mnogo ma-
nii od f. Wi ova funkeija

(tafkasta kriva) nema pot-
puno isti oblik kao stvar-
ne poteneijalne krive,

ali daje bolju aproksima~-

eiju. 2a jof bolju aprok-

simaciju, uzima se fetvrei

i vi&i stepen od (r-r,). . sl.4

.

Materijalna tafka, koja se krede pod dejstvom sile,
8ija je potencijalna kriva na slici 4 nacrtana punom linijom, na-
ziva se anharmoniiski oseilator.

Svodjenje kretanja jezgara dvoatomskih molekula na
anharmonijske oscilovanje jedne materijalme talke, vr¥i se istin
metodom kao Sto je bilo u slufaju harmonijskeg oscilatora.

ENERGIJSKI NIVOI. U slulaju male anharmoni®nosti
(g « f) uvritenjem jedna¥ine (28) u talasmu jedna¥inu [koja
mofe da sadr¥i i viZe stepene od (r—»r.)] , i njenim reSavanjem
dobijaju se svojstvene vrednosti energije - tj. vrednosti energi-
je anharmonijskog oscilatora:

Ey= hcwe(v+4) - hewexe (v + 1) + hcweye (Ve 3P+, (29)

odgovarajufe vrednosti termova:
Gv= We (v+$) - Wexe(vV+ A} + Weye (V¢4 +-- -, (30)
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konstante su WeXe & We L WeYe & WeXe « Predzmnak drugog
#lana savisi od predzmaka konstante g; ake je ¢ pozitivno,
onda je 1 ukXe pozitivno. Testo se Weye zanemaruje, zbog male
vrednosti.

Prema (30) energijski nivoi anharmonijskog oscilatora
nisu ekvidistantni, veé njihovo medjusobno rastojanje sa pove-~
danjem v sporo opada. Ha slici )

5 prikazani su energijski nivei &
u glavaim crtama. Nulta energi-
ja anharmonijskog oseilatora
dobija se iz (30) za e=0;

N 09 ® 0 <

G)= %wpg-wexu g- WeYe +--- {31)

Ako se energijski nivei rafunmaju
u odnosu na najni¥i multi energij-
ski nive, dobija se: 2

GiV)= WoV-WoXeV? + WoYoVo#---  /32/

gde je: o

Wo=We -WeXe +3 WeYet++/  WoXo =WeXe- 5 Weye 4+,  (33)
WoYo = WeYe + -

SPEKTAR ANHARMONIJSKOGC OSCILATORA. Xao kod harmo-
nijskog oscilatora i kod anharmonijiskog oscilatora postoji spek-
tar samo onda, kada je uz kretanje vezan dipolni moment.

Pravilo izbora harmoniiskog oscilatera Av=%1 (aproksima-
tivno va¥i i za anharmonijski oscilator) daje majintenzivaije
prelaze. Precizaniji rafum pokazuje i prelaze Aav=%2:3 . ali
sa brzo opadajudim intenzitetom.

Mogudi prelazi u apsorpeiji su prikazani na sliei 5.
Prelazi za Av=23 priblifno imaju dva, tri puta vefu frekvenci-~
ju, nego Sto je prelaz AV=1 . Za sistem apsorpcionih traka
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iz €30) =~ (32) debija se:

'{’QP’- = G = 6(0)= Go(V') = WeV'= Wa XaV'2 + Weo 'S 4+ (33)

Apsorpcione frekvencije neposredno daju polefaj
oscilatornih nivea iznad nainifeg oscilatornog nivoa.

Zanemarujuéi Flanove trefeg reda, medjusobno rastoja-
nje apsorpeionih nivoa (u cm *) data je jedna¥inom:

A G“i: G+ =GV = Gy (V1) - Gotv) =

= We-2 WeXe -2 WeXeV = Wo = WoXo -2 WoXo\ . (34)

Pruge raglike imaju slededi oblik:

Asz=AGw%-AGw11= =2 WaXe =~ 2 WoXo. (35)

Ove razlike neposredno daju WeXe = WoXo « Ova
velifina je mera za anharmoniZnost oscilatora.

Analizom infracrvenog apsorpcionoy spektma nekog
dvoatomskog molekula, mogu se na osnovu polofaja apsorptionih
traka odrediti vibracione konstante wei Wexefiliwg, woxo) + Haprimer
za prelaz (1-0):

V (4-0) = AGy, = We ~2WeXe = Wo- WoXo. (36)

Vibraciona FRERKVENCIJA I DIRERCIOHA KONSTANTA. Prema
klasifnoj teoriji vibraciona frekvencija u stanju v iznosi:

\)osr_(v) =C AG\, . (37)
Vibraciona frekvencija u stanju V.. nalazi se izmedju
susednih vibracionih kvanata AG\",! i aGy.y . Ba osnovu
(37) £ (34).

Vose.(¥) =€ (A Gy, £ =46y g)= € [(we -2 wexe) -2wexe(v-1)]= (38)
= ¢ [(We -weXe)~2wexe V],
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Za stanje sa v -‘—%-— + koje se ne moele ostvariti, za koje je
vibraciona energija jednaka nuli [jedn. (29)]

\)OK.-%);' C\Ue L é( (39,

We odredjuje tibracionu frekvenciju, s kojom bi anharmonijski
oscilator raspolagac prema klasi¥noj teoriji pri infinitezimalnim
amplitudama. Anharmonicitet se primeduje i w najnifem oscilatorno=
stanju, jer je ocdgovarajuda klasi®na oscilatorna frekvencija nedto
manja od Wwe

Vose.(0)= C(We-—WeXe)=CWo. (40)

Iz oscilatorne frekvencije we , koja pripada bezkonafno malim
amplitudama, mo¥e se izrafunati direkeciona konstanta harmoni jskog
oscilatora, na osnovu jednafine (19)i (39):

ke =40 uc? wé = 5,888 102 i We" dinj, (41)

gde je M,= UN , redukovana masa u atomskim jedinicama mase,
N- Avogadro-ov broj.

Pri malim amplitudama u izrazu za potencijalmu energiju
(28) mo¥e se sanemariti Zlan (r—r ) sa viiia stepenima i upore-
djivanjem jednaZine (19%) sa jodméim {28):

Ur— = fr-reY= % Ke (r'-rc)z:

k‘ odredjuje onu parabolu, koja najbolje prikazuje stvarmu
potencijalau krivu u blizini minimuma.

(42)

. KONTINUALNI SPEKTAR I DISOCIJACIJA. Ako amharmonijski
oseilator, #ija je potencijalna kriva data na slici 6, dobija
vefu energiju od emergije koja odgovara horizontalnoj asimptoti,
materijalaa tafka se potpuno udaljuje od ravnoteZnog polofaja i
vile se ne vrada nazad. Ovo kretanje materijalne ta¥ke odgovara
potpunon udaljavanju atoma u molekulu, disociaciiji.
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Iznad horizontalne
asimptote nastavlia se
diskretan oscilatorni
spektar sa kontinualnim TJJ I

spektrom, koji odgovara
disocijadiji.

= | LA

feg oscilatornog nivea, 6 ¥4
jednaka je radu, koju tre- T 7
/

ba izvriiti da bi se

molekul disocirac. Teo
je tav. disociaciona

m&ka.nuﬂn
uvuihj-s (dato
uen ) julah:bi-
ru svih osecilatornih

kvanata;

DO""‘% AG\H—& . (43)

Energijska razlika izmediju minimuma potencijalne ener-
gije i asimptote, D ulo}cveétodag, 1tatm!aouvrcd-
nost nulte MS): anharmonijskog oscilatora.

D9=D°+G(o)=Du-}we-,‘—'wexu%m.\;ﬁ--- (44)

Kako iznad asimptote ne postoje diskretni emergiiski nivei,
maksimum G (v) treba da bude jednako Dt

Prema (37) kod graniZne vrednosti AG=0, oscilatorna
frekvencija postaje nula, a period osecilacije bezkonaZan. To
je razumljive, jer je disocijacija aperiodiZki proces.

o F
7
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Ako se uzima prema jednalini (32) da izraz Wov- Woxoy?
dobro prestavlja sve oscilatorne nivoe, [oG prema (34) linearna
funkeija v] onda pri

= Wo -
Vo 2 WoXo (46)

aAG, postaje nula. Tako, manja celobrojna vrednost od v
odgovara oscilatornom nivou neposredno ispred disocijacije.
Prema napred izlofenom, kod disocijacije postoji kona¥an broj
oscilatoraih nivoa do disocijacije, dok u slufaju jonizaciie
postojl bezkonadno diskretnih nivea.

U ovom sludaju (kada se uzima linearna vesza izmediu
AG 4ivw) Be 114 D, su odredieni:

Do = Wo Vo —WoXa Ve = 4!1)”:( ili  De= W& m . il

MATEMATICRO PREDSTAVLJANJE POTENCIJALNE KRIVE. Izraz,
koji sadrii drugi i tredi stepenci(r-r.) [izraz (28)] predstav-
1ja potencijalnu krivu dvoatomskog molekula samo u okolini
ravnoteinog polofaja. Morse je dao takav izraz koji dobro
aproksimira (predstavlia) pauacijaln kriva 1 pri velikin
vrednosti r:

Utr-r)= D [1- €27 (48)

gde je D. disocijaciona energija u odnosu na minimum, 3 jse
konstanta.

Refenje Schrédinger - ove jednaline, ako se na mesto
U stavi gornji izraz, daje za oscilatorne termove:

Prema jednaini (30) koeficijent uz (v + 1/2) je We,

tako da j’
zu-zc - = 5 w’
ﬁ:\l_ wcu We = ",2‘,77 10 WQ“.A‘ ) ‘
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gde je Ua redukovana masa u atomskim jedinicama mase, dok je
b, dato u en L,

é) ELASTICNI ROTATOR

Holekul je u stanju da vr¥i oscilacije na pravei koja
spaja dva jesgra, prema tome molekul se ne mole predstaviti kao
kruti rotator. Za bolje opisivanje rotacije molekula uzima se
model elastifnog rotatora, koji se sastoii iz dve materijalne
tatke koje su spojene sa elasti¥nom oprugom bes mase.

U takvom sistemu sa promenom rotacije, menja se, zbog
dejstva centrifugalne sile, rastojanje immedju jesgara, Sto
uslovljava promenu i momenta inercije.

Rastojanje ismedju jezgara u molekulu keoji rotira, odre-
djeno je jednakolSdu centifugalne sile i elasti¥ne sile. Centri-
fugalna sila dr¥i ravnotefu sa elastiZnom silom, koja se javliia
zbog toga, 3to e je sistem izveden iz ravnoteinog polofaja r .’
2a malo rastojanje L

Izjednafavanjem centrifugalne sile

R=uw'r =’UEI§' (51)

gde je w uglovma brzima, P = Iu=-pr2w noment impulsa, sa
alasti®nom silom - k (te‘t.) dobija se:

| P p2
re—r;_f. m ~ m' (52)

Kinetifka energija rotacije [prema (la)] je % . Kod

elastil¥inog rotatora dodaje se ¥lan 1 k(e-kp , tako da ukupna
energija rotacije: _

E= 2‘;} r Ak (-RV (53)

Uvritenjen r, iz (52) 4 m;qu viZe stepene ra-t‘ dobija se:

P P

E- e~ 2prmn

(54)
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Prema kvantnoj teoriji moment impulsa je —-\U(.JT
Energija elastilnog rotatora iz (54):

= g (JH)-——E——- S (55)
’8&2 ré 32042 fk '

Prelazefi na termske vrednosti zanemarivanjem vi%ih
stepena za rotacione termove se dobija:

FW)= BI@+1) - D2 +1), (36)
gde je
h h?
B’B‘ aﬂura‘c 1 D=m* (57)

Uszimajudi da je k = 40°WC*u  , vesa izmedju rotaci-
onih konstanta B i D je slededa:

3
B 4& : (58)

Rotaciona konstanta D je mera dejstva centrifugalne sile.
Vrednost te konstante je prakti¥no zanemarliiva ( D<10“B ) u
odnosu na rotacionu konstantu B, zatc se mo¥e zanemariti odstu-
panje molekula od modela krutog rotatora, dok odstupanja od
modela harmoni jskog oscilatora nisu
zanemarliiva. Ha slici (7) prikazan
je u glavaim crtama uticaj konstan-
te D, Pune linije predstavlijaju
rotacione nivee elastifnog rota- _ _ _
tora, a isprekidame linije pred- | &
stavlijaju nivoe krutog rotatora.

sl.7
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e) OSCILUJUCI ROTATOR.

Dosada je govorenmo o rotaciji i oscilaciji molekula
posebno. Na osnovu fine strukture rotacionih traka mo¥e se
medjutim pretpostaviti, da se rotacije i oscilacije delavaiu
istovremseno. fato se posmatra model oscilujudeg rotatora (114
obrtnog oscilatora) kod koga se rotacije i oscilacije defavaju
istovremeno.

, ENERGIJERI NIVOXI. Kad bi bila zanemarljiva interakeija
izmediu rotacije i oscilacije,energija oscilujufeg rotatora bila
bi jednaka zbiru oscilatorne energije anharmoniiskog oscilatora
(30) i rotacione energije elastifnog rotatora (56).

¥a svakom oscilatornom nivoa na sliei 5, bila bi super-
pinirana serija rotacionih nivoa sa slike 7. Uzimajufi u obzir
dinjenicu, da za vreme oscilacija stalno se menja rastejanje iz~
medju jezgara i take se menja moment inercije kao i vrednost rota-
cione konstante B. |

Kako je priod oscilacije mali u odnosu na period ro-
tacije (oko 100 puta manji), ofigledno je da se za rotaciomn
konstantu B u datom escilatornom stanju koristi prosefna vred--
nost i te:

s
Be=gmeplrl (59)

gde je [jﬁ] proselfna vradnost —?:,. za vreme oscilacije.

e&ahjcudaéondmtlvpeomimjndl.. jer zbog
anharmoniciteta sa porastom oscilacija raste prosefno medjusob-
no rastojanje jezvara. B, odgovara ravnoteZfnom stanju r,t

h _ n _' 27.98-1074°
Be= 8iicure 8Gcle Ie

(60)

U prvej aproksimaciji, posle komplikovanog kvantnome-
hanifkog prorafuna za B, se dobida:

By= Be-Le (V'+—§)+~-- (61)



Ronstanta Ae jtmhuaman.mltej.
odstupanje zhoy osecilacije male u odnosu na uéjnsobno rasto-
janje jezgara.

¥a isti na¥in treba uvesti prosefnu rotaccionu konstan-
tn a‘, sa kojom se gzima u obzir dejstve centrifugalne sile u
oscilatornom stanju v. Analogno sa gornjim izrazom

Dy=De+ Pe(V+d) +:- -, (62)
gde je A, malo u odnosu na
3
De = “w‘i: (63)

koji se odnosi na stanje bez oscilacije (58).
fa rotacione termove datog oscilatornog nivea dobija se:
RO) =By JU+1)-Dy 2O+N2 4. .., (64)

gde je drugi &lan u odnosu na prvi zanemarijive mali, Ako se
na gore opisan nalin uzima u obzir interakeija izmedju rota-
¢ije 1 oscilacije, za termove oscilujufeg rotatora se dobija:

T= GW) +R,W) =we (v+) - wexe (V+4)% .- + ByJ(41)-DyJ* 040} - (65)
¥a slici 8 prikazan je emergetski dijagram, gde su

ro-
tacioni niveoi prikazani sa kra- J__
€im horizomtalnism linijama, E—

oscilatorni nivei (J=0) sa du-
iim horizontalnim linijama.

SPEKTAR OSCILUJUCEG ROTA- & s
TORA. Pravilo izbora je isto kaeo 3
ito je bilo kod rotatora i kod J 5
osecilatora posebno, ti. v mofe
da se menja za bilo kojums
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celobrojnu vrednost, AV=%1 daje najintenzivnije prelaze.

J mofe da se menja samo za jedinicu. Dozveoljeni prelaz je 1
AV=0 » ali to ne daje rotacioni oscilatorni spektar, ved

daje samo &ist rotacioni spektar.

Ake se uzima odredjeni oscilatorni prelaz iz v’ u v'’,
uz zanamarivanja rotacione konstante By, za talasne brojeve lini-
je, koje tada mastaju, dobija se prema (65):

V=S + By U+ =By (J"+1)J", (66)

gde je Vo= GV - G (), talasni broj Zisto oscilatornes
prelaza, ne uzimajudi u obzir rotacijn (J' = J'7= 0).
iz prethodno relacije (66) za aJ=+1 § oJ=-1 dobija se:

Ve=Y, +2 By +(3B, ~BV)J +(By=BV)J?; J=042,-; (67)
Vp=Y: —(By +BV)J +(BY -BV)J*; JE42Z (68)

gde je umeto za 7'' = J. Xake J moZe da prisma Eitav niz
vradnosti ove jednaZine daju dva sistema limija, koje se nazi-
vaju 2 1 P granama,. UzEmajuél u obzir ogranifenje za J (J se mofe
menjati samo za jedinicu). Fod ?o ne doblja se linija ~ nulta
linija. Ta linija odgovara prela-

zu izmedju dva stanja, bez rotacije i zove

se joE pofetkom trake. Ove dve gra-

J'
ne se mogu predstaviti i s=a jednom 10
istom formulom. ¥a slici 9 prikazan :
je u glavnias ertama dijagram ?
energijskih nivea fine struktu- H
re rotaciono-oscilatorne trake. = ;3
IIT:_I!.T.||||II
EEERERE AR ¢ il
At 'L"'_‘_ll"”l'“,‘-
£ P ' 2 &
l ' J.
! 10
L °
8
L y
+ 1
+ 5
4
e
o
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£f) SIMETRIZNA &Izna

DVOATOMSKI MOLERUL EAO SIMETRIZNA ZIGRA. Dosada je
bilo pretpostavljeno da je u odnosm na osu molekula moment
inercije nula. Xao model za rotaciju molekula uzet je jednos~
tavai rotator. U stvarmosti oko atoma krufe elektroni, tako
da moment inercije u odnosu na osu molekula nije mula, lake
jo taj moment zhog male mase elektrona mali.

Eruto telo kod koga se dva glavna momenta inercije pok-
lapaju, naziva se simetrilnom Zigrem.

Ake se zanemaruje drugo, finije kretanje elektrona,
kao da su jezgra opkoljema sa "krutim” elektronskim oblacima,
onda se mo¥e smatrati molekul kao simetrilaa ¥igra.

Momant inercije u odnosu na molekulsku osu I je mnogo
manjli od momenta inercije x‘ 4 odnosu na osu koja prelul krosz
tefilte 1 stoji normalno na molekulsku osu. Momenti impulsa
medjutim imaju isti red velifine, jer se elektromi mnogo brie
krefu od jezgara.

Ukupni moment impulsa nije vife normalan na osu simet-
rije (molekulska osa), kao ¥to je bio slufaj kod krutog rotatora,
jer sada, pored rotacije oko ose koja je mhn na osu simetrije,
mogufa je i rotacija oko ose simetride.

Prema kvantnoj mehanici,
zanemarujudi spin elektromna, kompp-
nenta ukupnog momenta impulsa u G e
smeru ose simetrije (u ovom slufaju
te je moment impulsa koji potile
od rotacije elektrona), mo¥e da
prima vrednosti koji su celebroini
umnoSei h/2U . ObeleXavajudi taj A
moment impulsa saA(¥ - normalna .5 J——
komponenta- u odnosu na molekulsku
osu ~ ukupnog momenta impulsa 3).

4
“
£
<
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g9de je /A kvantni broj momenta impulsa elektrona u odnosu
na osu molekule. Ukupni moment impulsa 7 mo¥e da prima vred-
nosti:

|T1 =G0 'z'hﬁ ] (70)

Ha slici 10 prikazan je vektorski dijagram simetriZne
Eigre. Isprekidane linije prikazuju slu¥aj kada se elektreni
oko ose molekula krefu u suprotnom smeru. J je uvek veds od A,
zato za dato A kvantni broj J wo¥e da prima vrednosti:

J=A A+1,A+2,A+3,... {(71)

ENERCGIJSKI WIVCI. Egzatno relavanje talasne jednaZine
simetrifne figre je mogude i energijski nivei (au cn'x) sa:

F(J)=BJWU+1)~(A-B)A, _ (72)
gde su
i LT {73}
T 81%Is ; A= 8G2cIa

I, =Ur* , moment inercije molekula (kac i #to je bilo i ranije
koriséeno) , I, moment inercije elektrona u odnosu na osu mole-
kula. Vrednost konstante A je, zbog male vrednosti 1, ., mnogo
vefa od vrednosti konstante B. Rotacioni niveol simetri¥ne &igre
su ekvivalentni sa nivoima jednostavnog rotatora, samo Sto sada
dolazi do pomeranja za (A-B)A° , koje je za dato elektronsko
stanje konstantno. U skladu sa (71), nestaju niveli za J<A -
U jednalini (72) smer A  nije bitno, tako da su emergije
za stanja, koja su oznalena punom i isprekidanom linijom na
sliel 10, iste. Energijski nivei sau degenerisani.

SPEKTAR. Pravileo izbora za simetri¥nu Zigru daje:

za A=0 ad=2%1, (74)

za A#0 AJ=0,11. (75)
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U prvom slufaju zheg A = 0, u (72) nestaje Zlan (A-B)A"
pravilo izbora ostaje nepromenjenc, take da je sve istao kao
kod jednostavmnog rotatora.

U drugom slufaju ( A+0 ), izuzev jednog konstantnog
pomeranja energijske veze su iste. Pored prelaza AJ= > 1
javijaju se 1 prelazi sa AJ = 0, tzv. Q grana.

V=9 & F'U)-F"W). (76)

Ako se u jednaiini (72) stavlja umesto B, Bv, dobija se
za granu O:

5a=90+(53—5'\.)1\f+(3;-58)J +(By-BY)J2 (77)

Korekeioni Zlan (B, -~ B ) A treba dodati i gremama P i R

za koje vaZe i dalje relacije (67) 1 (68).
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2. ELEKTRONSEA STARJA I ELEKTRONSKI PRELAZI

a) ELEKTRONSKA ENERGIJA I UKUPNA ENERGIJA

Atomi su unutar molekula spojeni preko elektrona.
Ofekuje se da kao 1 kod atoma i molekuli imaju razlifita elek-
tronska stanja, u zavisnosti od orbita koje zauzimaju elektro-
ni. Elektronska stanja, slifno kao kod atoma &, P, D, ... obele~
Yavaju se kod molekula sa 2,T.,4, ... Ukupna energija moleku-
la (ako se zanemaruje spin i magnetne interakeije) je odredje-
na sa potencijalnom i kinetifkom energijom elektrona i jezgara.
Pri nepokretnim jesgrima elektromska emergija bi bila funkeija
rastojanja od jezgara. Kako je masa elektrona prema masi jezg-
ra jako mala, a elektroni se krefu brie od jezgara, tako elek-
tronska enervija poprime one energetske vrednosti, keje pripa-
daju trenutnom poloZfaju jezgara, koja se kredu. Za promenu
polofaja jezgara treba ulofiti energijn ne samo za savladiiva-
nje Coulomb-oveg odbijanja izmedju jezgara, ved i za promemn
elektronske energije. Tako oscilacije jezgara se vile pod
dejstvom potencijalne energije, koda se sastoji iz elektromske
energijefl iz energije koje potife iz Coulomb-ovog potencijalaVy
Flektrornske stanje molakula je stabilno samo onda, kada poten-
cijalna kriva poseduje minimum. Za dvoatomski molekul Coulomb-ov
potencijal ima vrednost

Z1Z220* :
Vn= 'rz ' (78)

gde je r rastojanje ismedju jezgara.

Kod dvoatomskih molekula za elektronske prelaze uzima
se minimum potencijalme krive stabilnog elektronskoy stania
(minimam l“lﬂrn) i naziva se elektronskom energijom x' za dato
stanje. Za2 nulti energijski nivo obiZno se uzima minimum najni-
feg elektronskog stanja (osmovre stanje). Molekul poseduje jos
energiju rotacije E, i energiju koja odgovara oscilacijama
atoma (jezgrima) u molekulu-rotaciona energija E,.

&*®

Erive koje prikazuju promenu efektivne potencijalne energije
jezgara (elektronska enmergija E%+ Columb-ov potencijal V, ji:qura)
nazivaju se potencijalnim krivama.



- 28 =

U prvoj aproksimaciji pojedini vidovi kretanja u
molekulu mogu se smatrati nezavisnim, tako ukupna energija
molekula u dobroj aproksimaciji predstavlijena je kao suma ova
tri vida energije.

E=Ee+Ey+Er. (79)
Termske vrednosti (u jedinicama talasnog broja):
T=Te+G +F (80)
Za @1mja rotacije i oscilacije molekula u razli-

#itim elektronskim stanjima se koristi model oscilujucfeg rota-
tora.

G =we (V+ 5)-weXe (v+ -‘i)"-i- WeYe (V +ﬂz-)3+... (81)
F= ByJU+1) =Dy J2UJ+0) 4. (82)

Uopite ¥ prema G je malo i u F drugi ¥lan se mofe za-
nemariti u odnosu pa prvi kao jako malu vrednest.

U jedna¥ini (82) korildenjem vrednosti B, i D, uzima
se u obzir glavai deo interakeije izmedju rotacije i oscilaci-
je, isto tako We, WeXe, Weve s +«+« tako su izabrani, aa,aaqo-
varaju funkeiji potencijalene energije B(r-r‘) -8'1#7‘. time
je uzet u obzir glavai dec interakecije izmedju  oscilacije
i elektronskog kretanja. Zanemarljivu korekeciju daje interak-
cija izmedju elektronskog kretanja i rotacije. Ha sliei 11

prikazani su energetski nivoi za elektronska stanja A 1 B,
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b) OSCILATORNA STRUXTURA ELEKTRONSKIH PRELAZA

Prema jedna¥ini (80) sza talasne brojeve za prelaz
igmedju dva elektronska stanja (u emisiji ili u apsorpciji) se
dobija: '

J=T-T"=(Te-Te ) + (G'-G" +(F-F"). (83)

4a dati elektronski prelaz Ve=Te-Te je konstant-
no: Prema (83) ostali deo, VY, +V, daje rotaciono-oscilatorni
sepktar. Bitna razlika je to, da g 1 6" pripadaju razlifitiam
serijama oscilatornih termova, sa razliffitim we 1 WeXe i da
¢' mofe biti i manji od 6" . Iste take F' 1 F' pripadaju
raglifitia serijama rotacionih termova, sa razliZfitin By 1 .
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Da bi se dobila opfta slika, zbog manje vrednosti
F u odnosu na 6, Ur(-F-F") se zanemaraje. Ma taj nadin se
dobija gruba struktura elektronskog prelaza, besz rotacije
(¢! = F' = 0). Ova struktura se naziva jo% 1 osecilatornom.

V=Ve + e (v'+4) - wexe (v'+ 41 + wevs (v'+ 4%+ - -

(84)
~[we (v ) -wixd (v + 410+ wdyd (e 4]
Jednostavanije napisano:
V=Voo + WLV —WAXEV'2 £ WS VB e - o

=(Wa V"= WIXE V"™ + woys V34 -.)

za prelaz v = 0 — v'= 0 [traka (0.0)] dobija se keriidenjem
(84 1 (85):

.\-)oo=§e+(‘%w;.-%w'exi +%Wé%+'--)—
_(-gwa-;,-w:xz rdwdylv-), el

€lan WeY, se mofe zanemariti.

Analizom grube strukture nekej sistema traka u vidlji-
vom i u ultravioletnom delu spektra, mogu se izraunati poloZaii
os¢ilatornih nivoa, oseilatorne frekvencije i anharmoniciteti,
kao i direkeiona konstanta u oba elektrenska stanja.

Iz empirijske konstante Vo, iz (35 ) mo¥e se izrafunati
Ve « raslika elektronske energije u oba elektromska stania.

Jednafina (84) se odnosi na po¥etak trake (nulta linidja, prelaz
J=0 — J"=0),

¥od elektronskih prelaza, za oscilatorai kvantni broj
ne postoji strogo pravilo izbera, bile koje oseilatornmeo stanije
gornjeg elektronskog stanja moZe da se kombinnje sa bilo keoijim
oscilatornim stanjem donjeg elektronskog stanija.

To je dato u Deslandres-ovim tablicama, Ti prelazi
su prikazani na sliei 12.



- c—

—— e c—
-

- - —

_—— —
—_—— =
- e c—
- —
——— - - -

<
]

sl.12

¢) ROTACIONA STRUETURA ELEXTRONSKIH TRAKA

Ako sa uzisa u obzir i rotaciija, onda za dati oscila-
torai prelaz Vo = Ve +Vy xonstanta, dok se V\r menja u
zavisnosti od vrednosti rotacionih kvantnih brojeva u gornjem
i u donjem stanju. Za dato V, moguéi prelazi obrazuju jedau
istu trake. Za jednu takvu traku, keo Hte je bilo 1 u slufajn
rotaciono-oscilatorneg spektra:

V=V + F'O -F"W"), (87)

gde je V., pofetak trake, nulta linija.
¥od simetriZne Zigre za rotacione termove dobija se:

R () = ByJW+1) +(A=By)A*= Dy AU+ +... (88)
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¥lan koji sadr#i A’ za dati oscilatorni nivo datog elektronskog
stanja je konstantan. Za izrafunavanje rotacionih prelaza mole
se sanemariti #lan sa A , a rotacioni termovi se rafunaju od
J=0 nivoa.

R W) = ByJ U+ =DyJ2(J+4)2 - (89)
“oment impulsa A mo¥e bitl razii¥ito za gornje 114 donje stanje.
Ako je A+#0 u bilo kom stanju, prema (75) pravile izbora za J
je:

AJ=J-J"=0,21. (50)

prema tome Za:

R grabu: V=V, +FU+)-FW) =R  (ad=+1 (31)
0 gramu: V=VotFR W) -F W) =QU)  (aJ=0) (92)
P granu: J=Vo + FU-1)-F'W) = PQ) (ad=-1) (93)

gde su vredmosti J (=J") kvantni brojevi donjeg stanja.

Uvritenjen (88) u (90), (91) 1 (92) u=x zanemarivanie
malog borekcionog #lana B« dobija se:

V=V +2 B! +(3BL -BY)J +(BY-By)J*=RW) (94)
V=W +(By -BY)J +(By-BY)J? = Q) (95)
J=9, - (By +BYI +(By-BUF = PW) (96)

Energijski dijagram je dat na slieci 13. Grafifki se mo¥e predsta-
viti Portrat-ovom dijacramu.

Na slici 14. dat je u glavnim crtama Portrat-ov dijagram
jedne oscilatorne trake sa spektrom.
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ga slike se vidi éa nedostaju linije P(0), 0(0) 1 2(0). P 1 ©
grane predstavliiene su jednom formulom (m=-J za gramu P i
meJ 4+ 1 2a grana R)

V=90 + (BY +BYIM + (8L -BYIm?. (37)

Ako je n"-s;u: (B"/.B"'), u izrazu (%4) linearni 1
kvadratni &lanovi imaju razlifite predznake, za jedno odredjenc
3,V dosti¥e maksimum (vrh parabole); u grani R se obrazuje ¥ele.
U ovom slufaju Zele se nalazi na strani sa manjim talasnim dufina-
ma od malte linije; trake se proredjuju prema crvenom delu spektra.
U suprotnom sludaju, kad je l"7 "v' rastojanie jezgara je vede u
donjem stanju, prema (96) u grani P se cobrazuje felo i trake se
proredjuju prema ljubifastom delu spektra. Na osnovu (97) mo¥e se
izrafunati u:_c(:cut m . koii odgovara &elu Fortrat-ove parabole.
UvrStenjem 3%=0 wu (97) dobija se:

_BurBy (98)
2(8v-Bv)

gvritenjen (98) u (97) dobija se rastojanje izmedju Zela i multe

linije:

My =
S 5 o et
®7 4(8y-BY) (99)

IZRASUNAVARSE KOMBINACIONTH DIFERENCIJA I ROTACIONIH EKOHSTANWNTA.
Ha esnova (21), (282) 4 (923) 1 sa slike 13 sledi:

J
.;' ) /P
» / -
4 9 /
s s i g
R i
° ¢ /: /T.l R
s /!‘r /'/ir_/r:///
11 ! §oif
5§253 335§¢ $85% : el D I i
£i& 3dddd Ead o e i B
N7 D o N | B
PR BTN 7 B L B
5 fin iig b 11 ; ' v
T ’ [ ! 1] spexrtar
. S T [ &
. ‘ R-9rana
: _Wrm oy
T 1 sl. %4
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RW-QW) =F W+ - R (J) = AFW) t100)
QUH) - PU+1)= R+ - F, V) = AF'Y) (101)
RU-QU+HN = Ry (40 - Fr(J) = AF'U) (102)
QU)- PUH) = RIH) - RiW) = B4F() (103)

Uvritenjem F(J) = B, J {J+1) u izraz za kombinacione diferencide
AF (J) deblja se:

AFU) = FU+1)- F(J)=2Bv(Y+1) (1c4)

Iz ove relacije se mofe izrafanati rotaciona konstanta By-
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3. MULTIPLETHA STRUKTURA ELEXTRONSKIE STANJA

'ORBITALNI MOMENT IMPULSA. U dvoatomskos molekulu, ako
se smatra ds je molekulska osa utvrdjena, postoji aksijalno si-
metrifno polje. U toku kretanja elektrona konstantna je samo
ona komponenta orbitalnog momenta impulsa elektrona, koja spa-
d4a u smeru wmolekulske ose. Stanje je slifno kao kod atoms, koil
ge nalaze u jakom elektrifnem poliu. Elektri¥anom polju ovie odgo-
vara elektrostatiZfke polje jezgara. T, wrii precesijn cke mole®
kulske ose sa stalmom komponentom ML-;—u . gde M, mole da ima
vrednost: '

HL‘L,B‘I,L"Z;-..-L

Ha sliei 14. prikazana je precesija
momenta impulsa I oko molekulske
ose, U takvom elektrifnom poliju,
ako se uzima suprotna orijentaciia
kretanja svikh elektrona, energiia
sistema se ne menjz, ali se menia
¥ na - ll;. Tako zadptanja, koja se

L
razlikaju samo G predznacima g v

imaju istu energiju (degenerisena
stanja). Sa porastom jafine polija
brzina precesije L raste, takeo d4a same njesova kemponenta W
ostaje dobro definisana. Zato se kod dvoatomskik molekulz slektron-
sica stanja klasificiraju prema vrednostima "‘:.‘ a ne prema L.

2ko se uvodi oznaka

O

sl.15

A=M|, (106)

Kvantni broj A ostaje isti kao ¥to je bile kod simetriZne figre,
i mofe da ima vrednosti:

A=012,... L. (167)
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Prema vrednostima A=o, 1, 2, 3 ... odgovarajaca
molekulska stanja se obelefavaju sa 3,Nn,4,9, -«» analogno
kao #to je bileo kod atoma. Stanje 2 nije degenerisano, dok
su stanja N.A.¢, .., dva puta degenerisana.

SPIN. Eao i kod atoma, spinovi pojedinih elektrona
daju rezultujuéi spin 5 , kome odgovara kvantni broj, keii ima
celobrojnu 11i pelucelobrejnu vrednost u zavisnostl od toga da
11 je broj elektrona u molekula paran 111 neparan. U 2 stanjima
rezultujudi spin ne rotira, sve dotle dok molekul ne vrii rota-
¢iju i ne postoii spoljal¥nii magnetno polja. U staniima A=z0,
postoji unutrasnje magnetno polje u smeru molekulske ose. Ovo
magnetno polje prousrokuje precesiju resultujudey spina T, oke
molekulske ose sa stalnom komponentom Ms— « Evantni broj
M, se obelefava 2 , koji wo¥e ds iumdmt:

2=5,5-1, S-2,...-S. (108)
Za stanja Z (A=0) kvatni broj S alje odradjenc.

TOTALAY mm IMPULSA. Totalni moasent impulsa elektroma
oke molekulske ose 0 se dobija kao zbir A i > . 3a kvantni
broj L se dobija:

Q=]A+3). | (109)
Prema(lo7) za dam A#0 jedan elektronski term se cepa na 285+1
kemponentu. 2a A=0 (2 je neodredjenc) ne dolazi do cepanja.

2 stanja su singulstna sve dotle dok molekul ne rotira. 2841
je multiplicitet stanja.
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1. SKIMABJE SPERTRA

Za snimanje spektra CO koriiden je cev za prafnjenie,
panjen sa caz i pod niskom pritiskom. Za pobudjivanie koriiden
je induktor. Jafina struja u cevi 2a vreme snimanja je bila 1,5 ma,

Spektar je snimljen na spektrografu PeS-2 sa rafatkom

€50 zareza po mm u prvem redu, pri otvoru od 25 4 . Forilifen je film
“Ilford" osetliiveosti 27 pin.

Heposrednim osvetljavanjem (cev je stavljen neposredno
ispred pukotine) vrene ekspozicije je bilo sledecde:

2 h za 1. film u oblasti od 3950 % do 5650 %, pri otve-
ru od 25 . Ugao reSetke je bile d=3,95,polo¥aj kasete 37. Za

referentni spektar gvoidija pri otvoru od 10 U , u polofaju kasete
41, vreme ekspozicije je bilo 5 sec.

{(4.0) H(0.3) (°|-0) (0.4)

AP L SR L Lo L on Tl e L e em o o e L L e el

4123,5694 4393,188A 45109074 4835,384A
Slika 16 Xontaktni pozitiv jednog dela 1. filma

NHa ovem filmu su obuhvadena traka za prelaze (1. o), (09)
i (6.1) Anqatrﬁm-evog sistema i prelaz (0.3) Herzhberu-ovoc sistema.

Vreme ekspozicije drugog €ilma u oblasti 4550 £ - §250 A,
pri otvoru od 25 4 bilo je 2 h 50min. Polo¥aj kasete 37, agao re-

Setke 9,95, Za referentni spektar Pe podagi sa istl kao kod prvog
filma,

(0.2) (14 0.3 1.5) (0.4)

5198,2694 53991204 5610,353A 58184714 6080,032A
Slika 17 kontaktni pozitiv jednog dela 2.filma

Na drugom filmu obuhvadeni su prelazi (©.2), (0.3), (0.4), (1.4)

i (1.5) Angntrﬁn-avog sistema.
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2. ODREDJIVARJIE FELA TRARA

Posle obrade filma, talasne du¥ine Zela trake odredje-
ne su metodom linearne interpolacije na komparatoru IZA-2.

U tabliei I dati su rezultati merenia za Selz traka.

Za pretvaranje talasaib du¥ina u talasne brojeve u vakuuru,
korilfena je Kayser-ova tahlica.

U tabliei IT dati su podaci uzeti iz literature [1]
1[2] 1 za aporedjivanje i merenmi: rezultati u petoj koléni.
Tablica II.

- i A s & e

felo trake P::%?g], Intenz. Vemir VEem iz m, &Yizm-izn
4123,6 (1.0) 7 24243,840 24244,0199 00,1799
4510,9 (6.¢) 1o 22162,329 22162,2947 0,0343
4835,3 (6.1) 10 20675,481  20675,1198 9,3612
5016 (1.3) 1 19930,661 - -
5198,2 (0.2) 10 19232,088 19231,8327 0,25533
5399 (1.4) 2 18516,814 18516,7465 05,0680
5610,2 (0.3) 10 17819,742 17819,2544 10,4876
5818 (1.5) 2 17183,284 17181,8%06 1,3340
(0.4) G 16442,0396

§079,9 16€43,08%87 1,957%

© - —

3. OBRADA REZULTATA - OSCTLAYORNA ANALIZA

Mereni rezultati su predstavijeni u Deslandres-ovoj
tablici sa horizomtalnim i vertikalnim diferencijama. (Il toblica)

Uporedjivanjem dijagrame na slici 12 sz Desglandres-ovom
tablicom, vidi se da rastojanje v'-nizeova (v'= ¢ 1 1) daje prvi
oseilatorai kvant gorajeg stanja 4G),; razlika slededa dva v' -niza
(v=1 1 2) daje drugi oscilatorni kvant aGs, gornjeg stanja, itd.

Ha osnovu merenih rezultata dobija se samo prvi oscila-
torni kvant gornjeg stanja, Sto ujedno predstavlja i oscilatornu
frekvenciju we

AGyy=We = 2081,7252 em*.

Ha isti nafin razlika dvaju v/ -nizova daje prvi cseila-
torni kvant donjeg stanja aG,,, 1td.
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Mereni rezultati daju:

AG,= 1487,1749 om *
0G,= 1443,2871 cm
AGi= 1412,5783 cm

1
1
G 1377,2148 on

Fake ne postoii dovoljan broj podataka za nizove v
[prelazi na donje stamje (2.0), (3.0), itd.] =nije mogude

izratunatl fmpirijske konstante 2’ i b’ odnosno oscilatormu
frekveneliju W. i anharmonicitet wixi .

Kerifdenjen empirijske formule
Y =Vgq + (av'-BVv'2) - (a"v'- b'v"2) {119)

iz Vo4 =206754198 =22162,2947-a"+b"

oz =19234,8327=22162,2947-20"+46 deriia se za
a" = 1500,3328 , ¥ = 17,5509.

fske je izraz (110) istogy ohlika kao i izraz (83),
supirijske konstante a' i 2’ ifdeatiZni sa sz cseilatoranim
frekvencijama w) i wo , konstante b i b ideati¥ni su sa anharmo-
niecitetima wox: WXy . ¥a osmovu (33)“\»&‘ i wexd imame:

Wi = 1517,8837 em &, wixi=17,5508 cm-t

Koriféenjem podataka Glulko-a iz literature [2]
Za WeXe , mogufe je izra®unati emerciiski nivei oscilatornih
prelaza. ¥a osnovn (30) energijiski nivol (zaremarivanjem Zlana
tradeg stepena) su dati:

Gy = e (v + ) - wexe(v+ 4 (111)



- 39 -

Za gornje stanje B':Z' se dobija:

Go= 1031,0376 on 2 E.= 0,1278 eV
Gi= 3034,1628 em L E,= 0,376 ev
Za donje stanje A'T
Gi= 754,5543 eu L Evw 0,3935 av
Gi= 2237,3355 en * El= 0,27729 oV
Gy= 3635,0192 em } El= 0,4567 ov
Gi* 5097,6029 on } Ei= 0,6313 av
Gi= 6475,0865 em 1 El= 0,8025 av

Na grafikenu 1 su predstavliieni v nizevi za v'= 0 1 1, keii su
ustvariiismereni. Prelazi (1.2) 1 (1.3) su slabog intenziteta.

Ha osnova (8§) uz zanemarivanje vilih Zlanova dobija

se: Ve =Voo - (% u)e-—WeXe)-b(—we-%“WexC)

\'L:goo-G‘o“‘G:

Ve= 21835,8114 s L,

4. DISOCIJACIONE THERGIIE

Disocijaciona energija je odrediena formuleom (43).
Zako je u lzrazu (48) za cdredjivanje potencijalne krive (Morse-ov

izraz) kerilfena veliZina D, prema (47) se izralunava Dy

De= (112)

‘lWeXe

D, = 27568,096 et p, = 32820cm”
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) Eoac(V)

0,3764

01278

| Eoxc(eV)

08025

0,6318

00,4567

Q2773

00935




- 44 -

Za konstruisanje potencijalne krive, prema Morse-ovom )
izrazu, potrebno je znati vrednost za konstantu p. To se izradu-
nava prema formuli (50):

Zc v
p=\|.g%:h_p_ We = 4,2197-10°7 We\‘-_‘:i ) {113)

gde je U, redukovana masa: [la= 6,8584 g/mol.

pea,165 + 20° e A= 2,672 + 10° et

S. ANALIZA ROTACIONE STRUKTHURE

Zz2 analizu rotacione strukture uzeti su trake prelaza
{0.0) 1(0.1). Xoristefi se metodom linearne interpolacije, pre-
ma formuli

odred jene su mugtm linije. Eako spektar nije dovoljno razlo-
fen oko fela, merenje je bilo otefano, kao i identifikovanje lini-
ja, naro@iteo u prvem slufaju, za traku (0.0).

a) ROTACIOHA STRURKTURA TRAEKE (0.0)

Iz referentnoa spektra gvofdia uzete su linije sa
talasnim dufinama A(iA,, 1 na komparatoru su odredjeme njihovi
poloZaii Xy i Xy,

M= 4476,022 & A= 4525,146 A
Xe= 138,3904 X,= 131,6859

Tako su odredjene konstante a i L: a = 5490,0088, b= ~-7.327.
Hereni resultati su dati u tabliei IV.

Identifikxovanie 1linija je vriena tako da su na osnova
podataka iz literature (1] prema formulama (94), (95) i (%6)
izrafunati su talasni brojevi za svaku liniju %, 0 1 P grane,
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IV TABLICA
Talasni brojevi rotacionih linija trake (0.0)

g x bx A 9 (em)
1. 133,6293 979 ,101% 4510,9%089 22162,2947
673 4221 5867 63,8687
3. 7228 7869 2213 65,6612
4. 7643 980,.0910 09,5178 67,1558
5. 8822 9343 200 70,685
6. 9119 981,172¢ 08,8362 72,4756
7. 9283 292¢ 7162 73,0656
8. 9924 7623 2465 75,3717
9. 134,0263 982,0107 07,929%81 76,5978
10. 0620 2723 7365 77,8807
11. 1708 983,069%4 06,9354 81,8079
12. 2797 8679 1409 85,773,561
13. 3612 984 ,4648 05,5443 88,6764
14. 4286 9584 0504 91,109
is. 4800 98%,3350 84,6738 92,9624
16. 5843 $86,0992 03,9096 96,725
17. 8775 7820 2268 22200,0917
is. 7663 987.,4327 22,5761 03,3036
19. 8145 7858 2230 95,0423
20. 9783 988,%860 0k .0228 11,0633
21. 135,0480 989 ,49¢67 00,5121 12,9%02
22, 1060 0217 2871 15,6288
23, 1538 $80,2715 4499 ,73¢9 17,2107
24. 2267 8060 2028 19,9463
25, 2967 $51,318% 98,6899 22,488
26, 3780 9146 0942 25,4274
27. 4300 992,2956 97,7132 27,3073
28. 5473 993,155 96,8537 31,5544
29. 5340 4972 5116 33,243
30. 6617 9933 0158 35,6966
31. 7297 994 ,4915 85,5173 38,1647
32. 9465 996,0800 93,9288 46,021
33. 9982 4588 5500 47,896
35. 2728 998,4684 91,5404 57,853
36. 3650 999,1464 90,8624 61,212
37. 4245 . BE33 an A9cE 28 S



39,
40.
41.
42,

44.
45.

47.
48.
49,
50.

“a9y
7052
9515
137,8660
4145
4737
8260
8835
138,2184
558¢
6243
139,0490
51690
145,0085

49U, 98§66
1901,63%¢
1003,4436
1004,2826

8360
1007,2658
1009,7046
1010,2724
1612,7262
1015,2145

7039
1018,8120
1022,2337
1025,8203

89,0622
88,3698
86,5652
85,7262
85,1728

82,7350%

86,3042
79,73,64
77,2826
74,7543
74,3045
71,1568
67,7751
64,1385

70.139
73,572
82,533
86,702
89,449

22391,552

13,674
28,728
41,143
43,591
59,202
76,248
94,223
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V TABLICA -
®zrafunate vrednosti rotacionih linija trake (0.0) u om

J R (I 0 (J) P (J)
0 .
1 22179,902 22172,112 22168,217
2 85,185 73,500 €5,710
3. 31,162 75,582 63,897
4. 97,833 78,358 62,778
5. 22205,198 81,828 62,353
6. 13,267 85,992 62,622
Y. 22,010 90,850 63,585
8. 31,457 96,402 68,242
9. 41,699 2220,2749 67.694
10. 52,433 09,588 70,638
3. 63,962 17,222 74,377
12. 76,185 25,550 78,810
13 89,102 34,572 83,937
14 22302,713 44,288 89,758
15 17,018 54,698 96,273
16 32,017 65,802 22203,482
17 47,710 77,600 11,385
18 64,097 90,082 19,982
19 81,178 22303,273 29,273
20 98,953 17,158 39,258
21 31,732 49,937
22 47,000 61,310
23 62,962 73,377
24 79,618 86,138
25 96,968 99,593
26 22313,743
27 28,585
28 44,122
29 : 60,353
30 77,278

31. 94,897
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koje su date u tabliel V. Mereni rezultati su predstavl jeni
na grafikona 2 (Portrat-ov dijagram). U tablici VI izra®ana-
te su kombinacione diferencije prema formulama (1e0), (101),

(102) 1 (103). Tzraz(104) koriZden je 2a izrafunavanie rota-
cionih komstanata sv.

Bulte linije su izrafunate na osnovu (99) formule i
pradstavljene su u tablici VII, zajedno sa vrednostima rota-
cionih konstanata, keji su dobivena na osnove formule {(61).

.
R

Uvedani snimak rotacione strukture (0.0) trake
TABLICA VIX ‘

i

kvantni ¥otacione konstante fr.lhz

- : g Ve (cm)
broj v uf” i o Tl . ek
] 1,%475 1,6004¢ (1.9) 24253 ,6999
 § 1,5297% 1,57817 {(0.9) 22171.413
2 - 1,55888 (6.1} 206623 ,€3%8
4 - 1,4150% (6.2) 18239,6€27

Ha osnova merenih rezultata (srednja vrednost kolone
$ 4 10 u tablici Vi) vrednost rotacioanih konstanata za kvantni
brej ¢v'=8 { v"=0 sa:

s; = 1,942%cem" 1 a; = 1,6028 cm

b) ROTACIONA STRUKTURA TRAKE (0.1)

£a trakae (0.1) izvriema je rotaciona analiza stom
raslikom da su rezultati ta®niji i nisu izradunati vrednosti
talasnih brojeva za svaku grana posebno. Xako se zaa preaa zak-
ljufcima na strani 31 , da P-grana obrazuje felo, identifikovane
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su izmerene linije, koji su dati u tablici VIII. 2a referent-
nog spektra Fe uzete su linije:

A= 4736,314 A A= 4859,748 A
Xe=  103,6396 X,= 86,8000

Konstante: a = 54,55,9923 ib= =7,33

Ecmbinacione razlike su date u tablici IX. Fortrat-ov dijagram

da ikonu 3.(slika20)
t ’. na M 3 \ 10 5l l J B e
; Uvedani snimak
rotacione struk-
MN. ture (0.1) trake
| -

= 20 [ ©° 5 J
Ka osnova kombipacionih razlika, rotacione kenstante za prelaz

vie §, v's 1l su:

lfa = 1,5475em™, B:'l = 1,5782cm™,

6. ISRASUNAVANIE ROTACIONE RONSTANTE, MOMENT INERCITE T
RAVNOTEZND RASTOTANIE IZYIDJU ATOWA

Prema (61) mo¥e se izrafunati rotaciona konstants
za gornje i donje stanje. Eako nema dovoljinih vpodataka, za
konstantu uzima se vrednost iz literature [1] :

( de= 9,027},

3; = 1,3475 + 0,0135 = 1,9610cm™,

vrednost o je odredjem iz: Be=Bi+Jce
o= 0,0246 con*. B By r dete.
Tako izradunata vrednost B, = 1,615lcm*
Na osnova (60) moment inercije se izrafunava po formmli:

Te=ped = 2222, 40740 gornt (115)



VIII

_‘s..

TABLICA

Talasni brojevi rotacionih linija trake {0.1)

g ® bx A(R) ¥ (cm™)
1. 99,100 660,7033 4835,2890 20675,5353
2. 143 1,0186 4,9737 76,8728
3. 212 1,5246 4,4677 79,0376
4. 2875 2,0792 3,9131 81,4121
5. 393 2,8519 3,1404 84,720
6. 489 3,5558 2,4365 87,7289
?. 5225 3,8015 2,1908 88,7807
8. 618 4,5018 1,4905 91,7787
9. 6445 4,6961 1,2962 92,6432
10. 7585 5,5320 0,4603 96,196
11. 805 5,6007 90,3916 96,4847
12. 9207 66,4472 29,5451 20720,1165
13. 91,0075 7.0850 8,9073 02,8529
14. 090 7.6897 83,3026 05,4421
15. 213 8,5913 7.4010 03,3107
16. 286 9,1264 é,8659 11,6062
17. 439 676,2773 5,7444 16,4218
18. 5135 09,7940 5,1983 18,7656
19. 698 2,1463 33,8460 24,5422
20. 752 2,5422 3,4501 26,274
21. 7775 2,7291 3,2632 27,0771
22. 966 4,1108 1,8815 33,0144
23. 92,011 4,4406 1,5517 34,4334
24. 0815 4,9574 1,0349 36,6565
2s. 2735 6,3648 19,6275 42,7106
26. 297 6.5370 9,4553 43,4555
27. 4028 7.,3121 8,6798 46,791
28. 6014 8,7683 7,2240 53,0618
29. 7468 9,8340 §,1583 57,6556
30. 9443  681,2817 4,7106 63,8937
31. 93,1092  682,4%04 3,5019 69,1084
32. 2453 3,854¢6 2,1372 74,9966
33. 4992 5,2964 09,6959 81,2242
- 34. 658 6,6744 09,3179 87,1776
35. $9S 28,6054 7.386% 95,5287
36, 94,065 9,4965 6,4958 99,3842




o

38.
39.
40.
41.
42.
43.
44.
45,
46.
47.
48.
4s.

51.
52.
53.

3395
489
568
7903
9315
3550315
2615
421
7555
887
96,2775
402
8l1¢
940
97,378
473

108

- 9,8116

€91,5085
2,6044
3.1834
4,8129
5,8442
6,5809
8,2668
$.2893
721,8878
2,8517
$,7141
§,6120
9,6612
71¢8,5702
33,7588
4,4771

€,1807
48,4838
32,3879
2,8889
1,1791
2800,1481
4799,4114
7,6255
6,7038
4,1043
3,1406
4790 ,2727
4789 ,3803
§,3311
5,4221
2,233%
1,5152

 20800,7467

08,0928
12,8353
15,3483
22,4183
26,8886
30,0846
37.8382
41,8448
53,13%0
57,3316
69,7958
732,709

87,0076
90,9796

20904 ,9014

08,0460



g

(Lw)A —=—ro
o) 90607 06

0y

(0o

og

04

09 0§

(0)d

ot

o7

o) D0BO7 o6

o8

04 ©3 o

ok

¢

oT

oL 00407 % og

€ Uox'1y0IH

o}

14

8y

ot

n=—& 8 ¥

sl.20



- 80 -

9686°2S o€
Z169°'6001L 6z
9L8T 98 8z

186769 Lz
W8’ Ly 9z

6801'C evZe’'c 0ZEs’ 08 LY0'TOT 9980’ 0E yévre 9z 996982 14
POOT'E 9Z98‘¢ CINT'6L BYIS 96 V9L L6 CBPE'SY 09P0' 8060 9018S00TT vE
1821'c zége’'c TSLO'SL LL6D'T6 9TPT'Z6 LOPL'O0BOZ 96L6'06 Ziz1'es 44
609T°'E TT16'€ PZOL'TL 6ZEL'06 €L6°68 60L' €L 0z89'ee [ 44
0091'E wpo6‘SE z0es’' 69 9L69' 58 9TEL LS zezL'ey 1 ¢4
€991°C @£06°'€E BEGY' 99 9086’18 sre’ 1y vsze’'ce 14
8ZST'E 9006'€C 9960°€9 eZT0" 8L 9888 ' 92 PTO6' 90602 61
TEIT'E  LEOG'E 06TT 09 STLT VL BSER'TINOZ 9L00'LE 81
PPOT'E  LTT6'E 009698 2TTIY’ 0L TYBE’ 66 866L' 69 A
0Z9T’E T08R'C BrsL’es ¥Z96°s9 PLLT L0 06ETES 91
1991’ L2é'E 986908 96€8°29 9966°vL 9€8’ LE ) ¢
VISE'E 206‘t LIZY' LY IPLE'8S TLYP'SO LEGR €9 E8Iv’ 2L | 24
S$8ZT'C OTEE'C LGTH'LP TOOZ'SY OTEO'SS SOTT'00L0Z BIV0'ES gE6o'goBOE €1
«L99T4C  (€£90'F) TYES'CY TLOV'ZY Eet8’zs (961°96) S0TL"TY 6825°S6 A
S9L0°E (PLTIO'D) POT6'RE YETS’BE 860Z°8Y LOBL 90O yrro’ce zyze'1e 14
O1ISZ'E (TTZO'Y) STOL'SE OP6O'OHE LEET'DY ZOOS'PP OTL VDS ZTes've 80T’ 69 oY
TOLT'E 2ZZeB'E QTOL'TE PETT'EE QTZTB'6E SECZ'TP TZTH'IS 8TZY 91 9689 LS 6
8660'C 6688'C 9B68'LT Z69L'0L L6VV'SE E08P’LE SLEO'6L LOTE" 60 T6L"9Y ®
IPBL'E EST8'TIT GSVPE'LZ TELZ'0E 9£08°€E 62S9°20L0T G989°9¢ L

L4 ¢4 At vLz' 9z 9

€SEE°SL 269L 8T q

LOLL 16 TO09'TTLOZ ¥

BTLB'9LO0T 68EL'LS £

S6T6°C sesL'e viev’' 96 z
9T96°¢ TEE6'L 00TL Y890 TEVIZ690Z w

(Maw=
b0 bar 03V= (O30 e (MY
NIV O3V FHAHOO VAR - o ) o-()u (r)a (o (Qu e
*eweljousaezyp

WIUOTORUTQUOY s (Y*Q) eyely wrnyeyom Oy "WOISTSE boao-mpaysfuy jaefoxq JuseTel juUGIOWST



- 5§ -

i n 20960
Ua Be

U gornjem stangu (v'= 0):

i "10-8(‘."1. _ ‘us,

I, = 14,28 - 10790 o2,

Tl = 1,12 + 1078 cn,
U donjen stanju (v'= §):
Iy = 17,5 * 1077 gen?,

¥l o= 1,234 - 1078 ca.

7. KONSTRURCIJA POTENCIJALNE XRIVE

Prema Morse-ovom izrazu (48) me vriSi konstruisanije
potencijalne krive u gornjem i u donjem elektronskom staniju.
KoriSdenjem izrafunatih vredmosti za 4 1 ' (na strani 41) u
tablicama X 1 XI dati su rafumski rezultati koji su predstavlije-
pi na grafikonu 4.
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Za stanje A'Tl :

TABLICA X

r@o%m (-e)Mem  B'(r-rd) gR-@ et M-eFCEP  Gem)

l,0o0 - 0,234 - 09,6253 1,8776¢ -0,877¢ 0,7702 25280

1,18 - 0,134 - 0,358 1,4333 -0,4333 00,1877 6162

1,18 -~ 0,054 -~ 00,1443 1,i5¢3 -9,1503 10,0226 741 .4
1,20 ~ 9,034 -~ 00,0909 1,0842 -0,0%42 10,0089 291,.3
1,234 o,00 0,00 1,00 0,00 0,00 0,0
1,28 0,046 0,122% 0,855 0,118 06,0132 434,1

1,32 0,086 90,2298 0,7945  0,2055 00,0433 1392,0
1,38 0,146 9,3%01 80,6771  0,3229 0,1042 3422
1,40 0,166 0,4436 0,646 0,354 0,1253 4113
1,50 0,266 80,7108 00,4916 0,584 8,2585 8483
1,60 0,366 ©,9779 0,3753 0,6247 o©,39%903 12810
1,80 0,566 1,5123  o,2231 80,7769 0,5897 19350
2,00 0,766 2,0467 90,1287 80,8712 ¢,7592 24920
2,50 1,266 3,3827 0,034 0,966 0,9332 30630
3,00 1,766 4,7187 9,0091 90,9908 0,9819 32230
3,50 2,060 5,5204 0,0041 9,995% 0,9918 32550




Za stanje B'S:

53

TABLICA XTI
ragéem (r-ey0%m  pr-g) CE®) g g FTR) [ eBCRIP (remey
0,9 ~0,22  -1,3563 3,8962 -2,8962 8,387 215800
0,95 -0,17  -0,708 2,034 -1,034 1,069 27510
1,00 ~-0,12  -0,4998 1,6487 -0,6487  0,4208 11601
1,02 -0,10  -0,4165 1,522 -0,478 90,2285 6299
1,06 -0,06  -0,2499 1,284 -0,284 0,0807 2223
1,10 -0,22 -0,0833 1,0833 -0,0833  0,0063 151,3
1,12 e,00 0,60 1,00 0,00 ¢,00 6,0
1,16 0,04 0,1666 29,8437 ©,1563  0,0244 673,5
1,20 0,08 0,3332 0,7188 0,2811 00,0790  2178,35
1,24 0,12 0,4998 0,6065 0,3935 00,1584 4269
1,30 0,18 90,7494 0,4724 0,5276 0,2784 7674
1,40 0,28 1,1662 9,3104 0,68%  0,4755 13110
1,50 §,38 1,5817 0,2060 00,7940 90,6304 17380
1,70 0,58 31,4157 0,0889 ©,9111  0,8301 22880
2,00 0,88 3,6652 6,0255 90,9745 09,9496 26180
2,56 1,38 5,7477 €,0030 ©,9970  0,9940 27403,1
3,00 1,88 7.8302 20,0004 90,9996  0,9992 27550
3,50 2,38 3,9127 3,00085 0,999%  0,9998 27563
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U teorijskom delu rada je postepeno rasvijena
teorija o nastanku elektronskih spektara dvoatomskih mole=
kula. U eksperimentalnom delu ova teorija je potvrdjena.

#a osnovu snimljenog spektra Angstrim-ovog sistema
CO molekula izraZunati su:

a) osecilatorna an We i we,

b) anharmonicitet domjeg stanja wexg,

c) energijski nivoi oscilatornih prelaza,

d) talasai broj Zisto elektromskog prelaza Ve,
e) disocijacione emergije b, 1 B,.

U Deslanders-ovej tablici (III tablica) predstavlije-
ni su cela traks sa horizomtalnim i vertikalnim razlikama.
oruge horiszontalne razlike (43,8878 . 30,7088 1 35,3635) poka-
zaju da na oscilatormom prelazu (0.l1) postoji perturbacija
(literatura [2]).

Ha osnovu rotacione analize trake (0.0), iz tablice
VI vidi se da u osmoj koloni rezultat za J = 10 jako odstupa
od ostalih vrednosti, prema tome u grani O za J=10 postoil
perturbacija. Zato su rezultati rotacione analize trake (0.1)
bolje se sla¥u sa resultatiza rotacionih konstanata iz litera-
tare (1] .

Ha osnovu rotacione amalize izrafunati su:

nmmn}. 18,

h)muhcujcx"it'.,

¢) ravaote¥ina rastojanija jeszgara r"'ir;.

Fonstruisana je Hobe-ova potencijalna kriva.
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