Chemia kwantowa B — zadania domowe

Zestaw 11.

Zadanie 1. Wyznaczyé¢ rzad wigzania w drobinach O3, O,, Oy i O3~. Wyznaczy¢ termy molekularne
odpowiadajace konfiguracjom podstawowym tych drobin. Ktore z tych drobin sg diamagnetykami, a ktore
paramagnetykami? W ktorej drobinie wigzanie miedzy atomami tlenu jest najkrotsze?

Zadanie 2. W przyblizeniu energie molekuty dwuatomowej mozna przestawié¢ jako sume energii elektro-
nowej, oscylacyjnej i rotacyjnej:
By = B} + EY* + EY, (2.1)

przy czym czasteczka traktowana jest jednoczesnie jako oscylator harmoniczny i rotator sztywny o masie
rownej masie zredukowanej atoméw tworzacych czasteczke i dtugosci rownej dlugosci wigzania czasteczki.
Pod wpltywem promieniowania elektromagnetycznego czasteczka moze przejsé ze stanu podstawego opisa-
nego zespotem liczb kwantowych (k;;v;;J;) do stanu (ks;vy; Jg). Zgodnie z regutami wyboru dla takich
przejsé

AJ=Jp—J; = =1 (2.2)
Oznaczmy energie przejscia (k;;vi;J;) — (ki;vp Ji + 1) jako E., za$ energie przejécia (ki;v;;J;) —
(ki;vp; J; — 1) jako E_. Na podstawie widma czasteczki zmierzono rozpszczepienie obu linii,

AE=E, - E_. (2.3)

Wyznaczy¢ dhugo$é wiazania czasteczki.



