F7100 Diagnostické metody 1
Molekulova spektroskopie — cviceni 2022

Spektrum oxidu uhelnatého
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Spektroskopické konstanty a vzddlenost jader (r) vybranich stavi molekuly CO. Prevzato
z databdze NIST (hitps://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cqi?ID=C630080& Mask=1000)
a z knihy V.N. Ochkin, S. Kittell: Spectroscopy of Low Temperature Plasma, Wiley, 2009.

Organizace cviceni molekulové spektroskopie 2022: Zavéretny priklad P je povinny pro
vSechny studenty — kazdy piiklad odevzda a otestuje. Ostatni piiklady si studenti rozdéli, pripravi
doma a feSeni pfedvedou v ramci cviceni. (Vétsina téchto piikladu je pfipravou na povinny piiklad
P.) 27.9. cviceni nebude — misto néj probéhne pokracovani prednasky. Prvni cvi¢eni probéhne
4.10., druhé (delsi) 11.10.



1. Pomoci molekulovych orbitali nakreslete nebo napiste elektronovou konfiguraci tfech stavi
molekuly CO: X1¥F, a3Il, Al (Pofadi MO v molekule CO je podobné jako v molekule Na, tj.

orbitaly m, 2p, , maji nizsi energii nez orbital o2, .)

2. Spocitejte energie jednotlivych vibra¢nich a rota¢nich hladin molekuly CO v elektronovém
stavu B1Yt.

3. Odhadnéte pocet vibraénich hladin a disocia¢ni energii stavu AII.

4. Spocitejte rozdéleni molekul CO ve stavu B3+ mezi jednotlivé hladiny pro tii nésledujici

dvojice vibra¢ni a rota¢ni teploty:

T,/K T,/K
300 300

2000 300

2000 2000

5. Urcete, na které elektronové stavy bude molekula CO (B'X™) s velkou pravdépodobnosti

zafivé prechdzet. Odhadnéte energii a vlnovou délku fotonu téchto elektronovych ptechodt.

6. Pro pfechod B'Y+ — A 'TI odhadnéte energie a vinové délky fotoni jednotlivych vibraénich
pasu. (Vysledek zndzornéte i graficky.)

7. Spocitejte energie a vinové délky fotont jednotlivych rotaénich ¢ar prechodu B'X+ — A 1.
Pro vybrany vibraéni prechod ukazte graf zavislosti energie fotoni na kvantovém ¢&isle zahrnujicim

rotaci molekuly.

8. Spocitejte intenzity jednotlivych rotacnich éar piechodu B'Yt, v/ =0 — AL, 0" = 1.
Vykreslete spektrum tohoto pasu a zavislost intenzity jednotlivych rota¢nich ¢ar na rotacni energii
horniho stavu (B!X1). Predpokladejte T, = 300 K.

9. Jakym zpusobem se rozsiii kazdd spektralni ¢dra studovaného ptrechodu, pokud pochézi
z kladného sloupce nizkotlakého stejnosmérného plazmatu s translacni teplotou plynu 300 K a po-
kud z4Fivéa doba zivota CO (B!'YT) je zhruba 21.8ns?

P. Vytvoite graf méfeného spektra piechodu B'X+ — A I pro vibraéni teplotu 2 500K
a rotacni teplotu 400 K. Predpoklddejme, ze pristrojovou funkci spektrometru lze popsat Gaus-

sovym rozdélenim s FWHM 50 GHz. Ostatni rozsifeni spektrdlnich ¢ar muzete zanedbat.



Pozniamka: V tomto cviceni je mozné zanedbat A-zdvojeni hladin stavu A 'II. Toto zdvojeni
nevede ke zvyseni poctu spektralnich ¢ar (diky vybérovym pravidlum muze kazda rotaéni hladina
stavu B !X1 zafive piejit na pouze jednu A-komponentu konkrétni rotacni hladiny stavu A 'II),

vede pouze k drobnému posunu energie fotonu.

Table D.6 Franck—Condon factors for B’~—A’IT transition.

o"\v"” 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 1 12
0 8.9-2 1.82-1 2.1-1 1.83-1 1.34-1 8.71-2 6.21-2 2.94-2 1.59-2 8.35-3 4.29-3 2.17-3 1.09-3
1 2.5-1 1.76-1 3.04-2 4.2-3 5.21-2 9.55-2 1.07-1 9.31-2 7.01-2 4.78-2 3.05-2 1.85-2 1.08-2
2 3.09-1 8333 7.1-2 1.17-1 5.21-2 2.65-3 1.13-2 4.51-2 7.04-2 7.68-2 6.87-2 5.42-2
3 219-1 8.32-2 1.23-1 2.69-3 4.34-2 5.22-2 9.61-3 1.36-3 2.03-2 4.37-2
4 9.77-2 2.32-1 1.87-3 9.68-2 6.58-2 2.5-4 3.38-2 6.58-2 8.55-2
5 284-2 2.02-1 1.05-1 6.93-2 1.59-2 8.49-2 3582 12-4
6 54-3 9.01-2 228-1 1.152 1.12-1 5.61-3 3.96-2 6.57-2
7 6.5-4 232-2 1.62-1 1.74-1 8.82-3 8.19-2 4.7-2
8 5 3.52-3 5.64-2 2.13-1 8.86-2 5.66-2
9 0 3-4 1.06-2 1.02-1 2.25-1
10 0 1-5 1.06-3 2.38-2
11 5 5023

Franck-Condonovy faktory pro piechod CO B'StT — AL
Prevzato z V.N. Ochkin: Spectroscopy of Low Temperature Plasma, Wiley, 2009.
(Hodnoty pro prechody 8 — 0 a 11 — 0 jsou pravdépodobné preklep.)

Hénl-Londonovy faktory (obsahuji i degeneraci hornfho stavu) pro emisi '3(J") — I(J”) jsou:

Vétev SJ/J//
J'+2 _ J'+1
P 2 2
1
Q J+1
J-1_ J
R 2 T2




