Задача №1
ИК спектры поглощения двухатомных молекул. Определение межъядерных расстояний, частот колебаний и термодинами-ческих функций.
Цель работы: Ознакомление с техникой ИК спектроскопии. Освоение методики работы на ИК спектрофотометре. Ознакомление с ИК спектрами поглощения газов и системой энергетических состояний, связанных с колебанием и вращением двухатомных молекул. Измерение вращательной структуры ИК полосы одного из газов (СО, HCl, HBr) или их смеси с целью определения межъядерного расстояния, частоты колебания, силовой постоянной и термодинамических функций.
Аппаратура: Инфракрасный спектрофотометр. Две газовые кюветы: пустая и  с двухатомным газом.
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	2865,6
	2926,5
	60,9
	10,15
	-0,07334
	0,005379

	2
	2844,1
	2945,5
	101,4
	10,14
	-0,06334
	0,004012

	3
	2822,1
	2963,8
	141,7
	10,12143
	-0,04477
	0,002004

	4
	2799,3
	2981,5
	182,2
	10,12222
	-0,04556
	0,002076

	5
	2776,1
	2998,6
	222,5
	10,11364
	-0,03698
	0,001367

	6
	2752,5
	3015
	262,5
	10,09615
	-0,01949
	0,00038

	7
	2728
	3030,7
	302,7
	10,09
	-0,01334
	0,000178

	8
	2703,4
	3045,5
	342,1
	10,06176
	0,014895
	0,000222

	9
	2687,5
	3059,7
	372,2
	9,794737
	0,281923
	0,079481

	Ср. знач.
	
	
	
	10,07666
	0,06596
	0,010567


Определение волнового числа центра поглощения

υ0 = 1/2 * (υR(0) + υP(1)) = 2886,2 cм-1
Определение газа, находящегося в кювете

υ0 = ωе – 2 ωехе ≈ ωе, так как 2 ωехе << ωе
по таблице ωе = 2989,74 – ближайшее значение к 2886,2 (газ – HCL)
Определение силовой постоянной

По формуле k = 4π2μc2 ωе2 = 5,89*10-2 μωе2 дин/см, где μ – приведенная масса (0,973)
Тогда k = 5,123*105 дин/см
Определение межъядерного расстояния
rυ = 
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см-1   (1,275 – табличное значение)
Определение наиболее заселенного состояния

Imax = 
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Определение относительной заселенности
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I = 1                   Ni/N0 = 2,7236  
Imax = 3              Ni/N0 = 3,9196                               
I = Imax + 10       Ni/N0 = 0,0041                                     
	Измерения
	Табличные данные
	Пересчет по таблице

	∆Gυ+1/2= υ0 = 2886,2 см-1
	ωехе = 52,05 см-1
ωе = 2989,74 см-1
	υ0 = 2885,64 см-1

	k = 5,123*105 дин/см
	
	ke = 5,1227*105 дин/см

	Bυ= 10,077±0,012 cм-1
	Be = 10,5909 см-1

αe = 0,3019 см-1
	Bυ= 10,138 cм-1

	rυ = 1,3113 Å
	re = 1,275 Å
	rυ = 1,279 Å


υ0 = (ωе - ωехе (υ + 1)) υ                           Bυ= Be - αe (υ + 1/2)
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