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 چکیده

ت. تاکنون، یک تابع پتانسیل عمومی که اتمی، اختصاصی و منحصربه آن مولکول اسهر مولکول دوشکل دقیق منحنی انرژی پتانسیل برای      

برخی توابع پتانسیل در این پژوهش، های دواتمی نمایش خوبی داشته باشد، ارائه نشده است. های الکترونی مقید تمام مولکولدر تمام حالت

 های الکترونیای حالتهستهشرودینگرهرشفلر تشکیل و برای حل معادلات -هولبرت  هوا، و  -موسولین، وی -تجربی نظیر مورس، فراست 

نیومروف و با زبان برنامه  -که براساس الگوریتم کولی Levelبه کار برده می شود. برنامه ی رایانه ایی  N2+و  N2مختلف مولکول های 

های های ارتعاشی به دست آمده برای حالتی انرژیگیرد. با مقایسهقرار می فرترن نوشته شده است، برای انجام محاسبات مورد استفاده نویسی

دقت  با مقادیر تجربی متناظرشان میزان  یون مولکول  ، و، و   مولکول  ، و   ،   الکترونی 

و  پارامترهای تابشی مانند اعداد موجی جهشهمچنین، شود. تعیین می RKRتوابع پتانسیل و نیز درصد انحراف آنها از مقادیر پتانسیل واقعی 

 ،  2Aهای و نوارهای سیستم مولکول  های کوندون برای نوار سیستم -ضرایب فرانک 

 شود. مقایسه می RKRهای پتانسیل محاسبه و با داده  یون مولکولی  ، 
 

 

 .کوندون –اتمی، پتانسیل تجربی، ضرایب فرانک منحنی انرژی پتانسیل، دو : واژه های کلیدی
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-ر این است که دنباله دارها، پیشب تصور .[1-2]دار استهای دنبالههایی مانند سیانوژن و هیدروکسیل در ستارهاکسید، و رادیکال

میلیارد سال پیش باشند. برخی دانشمندان بر این باورند که این  6/4ی شمسی در گیری منظومههای یخی باقیمانده از زمان شکلسیاره

منشا پیدایش حیات در ی زمین آوردند و ی کربن را به کرهدار  بودند که در ابتدا مقداری آب و مولکول های با پایههای دنبالهستاره

ها  همواره مورد توجه محققین بوده سنجی، فوتوفیزیکی و فوتوشیمی این گروه از مولکولهای طیفآن شدند. از این رو، بررسی

 .[3-4]است

های گیریی نیتروژن و اکسیژن بر اساس اندازههای یونی و برانگیختههای چرخشی و ارتعاشی بهبود یافته برای بسیاری از حالتثابت

های سازی فلوئورسانس هوا که با بمباران الکترونها در مدلسنجی توسط گلیمور و همکارانش استخراج شدند. این حالتطیف

-مرکزی، و ضرایب فرانکی مبداهای نوار، پارامتر  ها برای محاسبهشود حائز اهمیت هستند. این ثابتپرسرعت ایجاد می

های الکترونی برای های جهشاز نوارهای نیتروژن و اکسیژن مورد استفاده قرار گرفتند. این نتایج همراه با ممان کوندون در بسیاری

 .[5]مرکزی به کار برده شدندمحاسبه ضرایب انیشتاین به روش 

توسط  RKR 1با اصلاح روش مولکول و   های الکترونی مختلف کاتیون های انرژی پتانسیل برای برخی حالتمنحنی

ی اولی است که منحنی پتانسیل را براساس کلاسیکی مرتبه، یک روش نیمهRKRو همکاران وی بدست آمد. روش 2لیکوندرس

تجربی با  طوراین محاسبات برای هر تراز انرژی ارتعاشی که به .[6]کنداپنهایمر، از طریق محاسبات عددی بنا می -تقریب بورن

کند. نقاط بازگشت، نقاطی هستند که در آنها، های طیف سنجی تعیین شده است، نقاط بازگشت کلاسیکی را تعیین میروش

برای حالت پایه با  های تفکیکشود. انرژیای برابر صفر و لذا انرژی پتانسیل برابر انرژی کل مولکول میهای هستهسرعت

با نتایج  اند. مقادیر حاصل برای هرشفلر تعیین شده -با بکار بردن تابع پتانسیل پنج پارامتری هولبرت 3یتکنیک برازش منحن

مرکزی برای تعداد محدودی کوندون و پارامتر -مندرج در مقالات پیشین مطابقت قابل قبولی داشتند. همچنین ضرایب فرانک

و با استفاده از  مولکول  و های و سیستم یون مولکولی  های سیستم نوار

  .[8]محاسبه شده اند RKRارائه شده است، بر مبنای پتانسیل [7] 5و جارمین 4یک روش تحلیلی تقریبی که توسط نیکولز

  و ی های برانگیختهو حالت  برای حالت الکترونی پایه RKRسیل های انرژی پتانابتدا منحنیدر این پژوهش، 

ی یا برنامه در یون مولکول  و ی های الکترونی برانگیختهو حالت ی و حالت الکترونی پایه مولکول 

RKR هوا،  -موسولین، مورس، وی -شود. سپس با انتخاب چهار پتانسیل تجربی فراست)به زبان برنامه نویسی متمتیکا( محاسبه می

نیومروف و با استفاده از کد  -های الکترونی فوق به روش عددی کولیای برای حالتی شرودینگر هستههرشفلر معادله -هولبرت

                                                 
1 Rydberg-Klein-Rees 
2 Vanderslice 
3 Curve fitting 
4 Nicholls 
5 Jarmin 
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Level [9] آید. های الکترونی به دست مییک از حالتهای ارتعاشی متعلق به هرشود و انرژینویسی فرترن( حل می )به زبان برنامه

های پارامترهمچنین،  شود.های تجربی داوری میمقایسه و در مورد دقت پتانسیل RKRهای حاصل از روش نتایج با داده

و  مولکول  های وندون برای نوار سیستمک-های تابشی شامل اعداد موجی جهش و ضرایب فرانکانتقالات

شوند. این محاسبات با می ، محاسبهیون مولکولی  ،  ،  2Aهای نوارهای سیستم

به ازای فواصل مختلف بین   Level عددی در کد های مورد نظر که به صورتبه کار بردن توابع موج ارتعاشی حاصل از پتانسیل

های نسبی خطوط طیفی در انتقالات الکترونی ، گیرد. نتایج حاصل، برای پیش بینی مکان و شدتشوند، انجام میای تولید میهسته

از  و مولکول   ی های الکترونی برانگیخته و دمای موثر ارتعاشی یون مولکول، تعیین طول عمر تابش حالت 1تعیین قدرت نوار

این پارامترها در اختر فیزیک برای مطالعه چگونگی تشکیل منظومه شمسی، تکامل سیارات و اهمیت به سزایی برخوردار است.

  شرایط جوی فضاهای بین ستاره ای نقش مهمی ایفا می کنند.

      

 )تئوری( روش محاسباتی. 2

نمایش داده  های دواتمی بصورت الکترونی در مولکول -هش ارتعاشیبطورکلی، یک ج       

عدد کوانتومی اندازه حرکت زاویه ای الکترونی کل در راستای محور  عدد کوانتومی اسپینی الکترونی کل و  شود که در آن می

 گیرد.می، ... ، ، های الکترونی ترتیب، برای نمادهای متناظر با حالتک، دو، ... را بهمقادیر صفر، یای است. بین هسته

شود، آنگاه شدت نوار ارتعاشی ها در حالت برانگیخته اگرنشر خودبخودی تنها فرایندی باشد که موجب کاهش جمعیت مولکول

  :[10]شودی زیر تعیین میری با استفاده از معادلهدر طیف نش 

                                                                                                 (1)  

ضریب   رونی برانگیخته و حالت الکت ها در تراز ارتعاشی جمعیت  مولکول  که در آن 

متناظر با هر نوار ارتعاشی  و احتمال جهش خودی( اینشتین است که بصورت زیر با عدد موجی نشر )خودبه

  [:11]ارتباط دارد

                                                                                             )2( 

تابع دلتای کرونیکر است که چنانچه هردو اندیس آن یکسان باشند، برابر یک و در غیر این  سرعت نور و  در اینجا، 

که  است: الکترونی  -( برابر مجذور ممان جهش ارتعاشی2در رابطه )  احتمال جهش  صورت، صفر است.

  [:12]شودمطابق زیر تعریف می
                                                                                                               )3( 

ممان جهش الکترونی است که با   لکترونی برانگیخته و پایه وهای اتوابع موج ارتعاشی حالتترتیب، به و  که در آن

                                                 
1 Band strength 
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شود. توابع موج الکترونی مطابق تقریب های الکترونی مذکور تعیین میگیری از عملگر ممان دوقطبی میان توابع موج حالتانتگرال

ی ( از حل معادله3ی )اند. دقت توابع موج ارتعاشی در معادلهوابسته ای ی بین هستهبصورت پارامتری به فاصله 2پنهایمروا -بورن

 آیند : شرودینگر شعاعی به دست می

(4            )                                                                                   

انرژی ارتعاشی است. دقت توابع موج ارتعاشی عمیقاً به نوع توابع انرژی  جرم کاهیده، و  انرژی پتانسیل،  که در آن 

  .[13]( بستگی دارند4ی شرودینگر شعاعی )پتانسیل بکاربرده شده برای حل معادله

ی بین هسته ای پیشنهاد شده ییرات آن به فاصلهو چگونگی تغ های متنوعی برای تخمین ممان جهش الکترونی تا به امروز روش

های گیری شدتو یا اندازه [14-15]بصورت مستقیم   ی برای محاسبه 1های آغازینتوان به روشی آنها میاست که از جمله

در هر صورت طول عمرهای تابشی اشاره کرد.  [16-17] نسبی خطوط طیفی و طول عمرهای تابشی برای تخمین غیرمستقیم 

 شوند.ی آن محاسبه میهای جهشی است که بوسیلهو دقت احتمال گیری شده معیار مناسبی برای ارزیابی میزان اعتبار اندازه

های ق به تمام حالتتر متعلارتعاشی پایینهای جهش به تمام ترازهای یک تراز ارتعاشی از جمع احتمال طول عمر تابشی

 توان بصورت زیر نوشت:پوشی شود، طول عمر را میآید. چنانچه از اثرات چرخش چشمتر بدست میالکترونی پایین

(5                                )                                                                                                  

ی بالاتر به حالت ها از حالت برانگیختهنامند که همان عمر مؤثر مربوط به انتقال مولکولاین طول عمر تابشی را زمان آسایش نیز می

 تر است.                                                                            پایین

بصورت یک   در این مورد،  .[17-18]است 2مرکزی–ش بصورت تجربی تقریب یک روش متداول برای تعیین ممان جه

 شود:ن مییاب  ای ی بین هستهبرحسب فاصله  ی ای مرتبهچندجمله

(6)                                                                                                                                            

 ( بصورت زیر در می آید:3ی )که انتگرال ظاهرشده در معادلهبطوری

       (7             )                                                                                      

 نوشته شود: برای هر نوار   مرکزی،  –تواند برحسب پارامتر این انتگرال می

               (8         )                                                                                             

 است: ی بین هسته ای برای نوارمیانگین فاصله آن که در 

              (9                    )                                                                                                                        

 ( را بصورت زیر بازنویسی کرد:2ی )توان معادلهاین تقریب می با به کاربردن

(10)                                                                                         

                                                 
1 ab initio 
2 R-centroid approximation 
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جایگزین  برای هر نوار  کوندون-( بصورت نمادین با ضرایب فرانک7ی )های همپوشانی در معادلهمجذور انتگرال

  است. مرکزی  –ی فوق، مقدار ممان جهش الکترونی در در رابطه شوند. می

ها به آیند. برای بنا نهادن این منحنیبه دست می RKRهای پتانسیل کوندون با استفاده از منحنی-دقیق ترین مقادیر ضرایب فرانک

های ها در تمام حالتسنجی برای تمام مولکولهای طیفسنجی نیاز داریم. با این وجود، تمام دادههای دقیق طیفای از دادهمجموعه

توان از ویژه توابع حاصل از برخی توابع پتانسیل های دقیق برای توابع موج ارتعاشی میالکترونی موجود نیستند. در غیاب عبارت

ای ، فاصله بین هستهeRباشند، عبارتند از: سنجی که به منظور تعیین منحنی پتانسیل در دسترس میهای طیفثابت ده کرد.تجربی استفا

، eyeωو  exeωثابت جفت شدن ارتعاش و چرخش،  ،eα، ثابت نیروی تعادلی،  ek: انرژی تفکیک تعادلی، eDدر حالت تعادلی، 

 های ناهماهنگی ارتعاشی. ثابت

  .[19]توسط معرفی شد 1929مورس، مشهورترین تابع انرژی پتانسیل تجربی است این تابع سه پارامتری، در سال  پتانسیل

      (11)      
                                        

 مقداری ثابت برای هر حالت الکترونی است.  که در آن 

  [.20]توسط فراست و موسولین پیشنهاد شد 1954نسیل چهار پارامتری در سال موسولین، یک تابع پتا -پتانسیل فراست

       (12) 
     

 مطابق زیرتعریف می شود: کمیت 

     (13) 
 

  [.20]شوندداده می با معادلات زیر و  پارامترهای  باشد.می 1پارامتر بدون بعد سوترلند که در آن 

     (14) 
 

    (15) 
 

نه تنها دقیقترین تابع پتانسیل چهارپارامتری است، بلکه این مزیت را دارد که معادلۀ شرودینگر مربوط به آن بطور  هوا، -پتانسیل وی

  :[21]دقیق قابل حل است. این تابع به شکل زیر است

           (16 ) 
 

 که در آن:

(17) 
 

(18)   

(19)   

                                                 
1 Sutherland 
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 (20)   

  [.22]ی زیر استی پتانسیل مورس با معادله، شکل اصلاح شدههرشفلر –پتانسیل هولبرت 

(21)          

 ستند:مطابق زیر ه و  همان ثابت مورس است، و  که در آن 

(22) 
 

(23) 
 

 شوند:مطابق زیر تعریف می و  در معادلات بالا 

(24) 
 

(25) 
 

 نماید.نتایج بهتری را حاصل می  eR  Rاین تابع در نواحی 

 
 

  . نتایج و بحث3

ی شلرودینگر شلعاعی و یلافتن ویلژه مقلادیر و ویلژه توابلع        معادلله حلل  تجربی شناخته شده برای در این پژوهش، از چهار پتانسیل      

یلون مولکلول    ،2Aالکترونلی   هایو حالت  مولکول  ، و الکترونی   هایحالت ارتعاشی

سلپس،   مقایسه و در مورد دقت پتانسیل هلای تجربلی داوری ملی شلود.      RKRروش شود. نتایج با داده های حاصل از استفاده می 

هلای  و نوارهلای سیسلتم   مولکلول   هلای  نوارهلای سیسلتم  کوندون بلرای  -و ضرایب فرانک اعداد موجی جهش
2A  ،  ،  محاسبه و توزیع شلدت در سلاختار ارتعاشلی نوارهلای       یون مولکولی

 شود.  الکترونی پیش بینی می

 

 های انرژی پتانسیل . منحنی3-1

ی با استفاده از یک برنامه و  هایهای الکترونی مورد بررسی در مولکولبرای حالت RKRهای انرژی پتانسیل منحنی      

نشان داده شده اند. این برنامه علاوه بر نقاط بازگشت کلاسیکی  1[ محاسبه و در شکل 23نرم افزار متمتیکا نوشته شده]ای که با رایانه

سنجی ورودی برنامه شامل  های طیفدهند. ثابترا تا حد تفکیک نشان می (cm-1های ارتعاشی )برحسب (، انرژی تراز)برحسب 

 اند. شده گرفته 11و   8از مراجع 
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 )ب( یون مولکولی ، های الکترونی مختلف )الف( مولکول برای حالت  RKRپتانسیل های انرژی . منحنی1شکل

های الکترونی مختلف ای از یکی از توابع پتانسیل تجربی( حالتهرشفلر )به عنوان نمونه -، منحنی انرژی پتانسیل هولبرت2 در شکل

صورت نیز برای مقایسه به  RKR ای رسم شده است. منحنی انرژی پتانسیل واقعیی بین هستهبرحسب فاصله و  هایمولکول

 اند. چین نشان داده شدهنقطه

، هسته ای ی بیناز فاصلهشوند، در صورتی که با دور شدن ها کاملا بر یکدیگر منطبق میتر ارتعاشی منحنیهای پاییندر تراز

های پتانسیل تجربی از ی قابل توجه آن است که بیشترین میزان انحراف منحنییابد. نکتهمیزان این انطباق به تدریج کاهش می

های به دادهمجانبی در  یباشد. این اختلاف درناحیهی مجانبی و نزدیک به حد تفکیک میمربوط به ناحیه RKRپتانسیل واقعی 

 ( نیز محسوس است.6-1دست آمده برای ترازهای ارتعاشی )جداول 

 
)ب( ، های الکترونی مختلف )الف( مولکول چین( برای حالت)نقطه  RKRهرشفلر )خط تیره( و -پتانسیل هولبرت های انرژیی منحنی.  مقایسه2شکل 

 یون مولکولی 

 ارتعاشی محض هایانرژی. 3-2

شرودینگر شعاعی با روش ی که از حل عددی معادله و  های های الکترونی مختلف مولکولهای ارتعاشی حالتانرژی

به  هرشفلر -هوا، و هولبرت -موسولین، وی -مورس، فراستهای تجربی برای پتانسیل Levelنیومروف و با استفاده از کد  -کولی

 اند. مقایسه شده RKRهای واقعی ارائه و با انرژی  6-1جداول اند. نتایج در ست آمدهد
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 مولکول  برای حالت الکترونی های ارتعاشی انرژی. 1جدول 

موسولین -فراست مورس RKR تراز هوا-وی  هرشفلر-هولبرت   

0 71/1175  70/1175  78/1175  700/1175  77/1175  

1 64/3505  62/3505  33/3505  89/3505  69/3505  

2 93/5806  90/5806  88/5805  71/5807  99/5806  

3 58/8079  54/8079  48/8077  13/8081  66/8079  

4 6/10323  54/10323  14/10320  17/10326  72/10323  

5 0/12539  91/12538  90/12533  79/12542  17/12539  

6 7/14725  63/14725  79/14718  00/14731  02/14726  

7 8/16883  71/16883  82/16874  77/16890  27/16884  

8 2/19013  15/19013  04/19002  12/19022  93/19013  

9 0/21114  96/21113  46/21100  01/21125  00/21115  

10 2/23186  12/23186  10/23170  44/23199  49/23187  

11 7/25229  64/25229  00/25211  41/25245  04/25231  

12 6/27224  53/27224  19/27223  90/27262  73/27246  

13 9/29230  77/29230  67/29206  90/29251  48/29233  

14 5/31188  38/31188  48/31161  41/31212  66/31191  

15 7/33117  34/33117  63/33087  40/33144  28/33121  

16 8/35017  67/35017  16/34985  88/35047  32/35022  

17 5/88936  35/36889  08/36854  83/36922  79/36894  

18 5/38732  40/38732  42/38694  24/38769  70/38738  

19 9/40546  80/40546  18/40506  10/40587  04/40554  

20 7/42332  57/42332  40/42289  41/42376  82/42340  

21 8/44089  69/44089  101/44044  14/44137  02/44099  

 

 مولکول   برای حالت الکترونی  های ارتعاشی . انرژی2جدول 

موسولین -فراست مورس RKR تراز هوا-وی  هرشفلر-هولبرت   

0 85/726  82/726  92/726  82/726  79/726  

1 75/2159  68/2159  99/2159  53/2159  64/2159  

2 91/3564  80/3564  54/3565  36/3564  75/3564  

3 33/4942  18/4942  63/4943  32/4941  10/4942  

4 01/6292  82/6291  16/6294  42/6290  70/6291  

5 95/7613  72/7613  25/7617  67/7611  54/7613  

6 15/8908  88/8907  86/8912  07/8905  61/8907  

7 6/10174  31/10174  01/10181  64/10170  91/10173  

8 3/11413  00/11413  70/14211  38/11408  45/11412  

9 3/12624  95/12623  94/12634  31/12618  21/12623  

10 6/13807  16/13807  72/13820  43/13800  20/13806  
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11 1/14963  63/14962  06/14979  75/14954  41/14961  

12 8/16090  37/16090  94/16109  28/16081  85/16088  

13 8/17190  36/17190  37/17213  02/17180  51/17188  

14 1/18263  62/18262  35/18289  00/18251  40/18260  

15 7/19307  14/19307  86/19337  21/19294  52/19304  

16 5/20324  92/20323  90/20358  66/20309  86/20320  

17 5/21313  97/21312  47/21352  36/21297  43/21309  

18 8/22274  27/22274  54/22318  33/22257  23/22270  

19 4/82320  84/23207  10/23257  57/23189  28/23203  

20 3/24114  67/24113  15/24168  08/24094  56/24108  

21 4/24992  76/24991  65/25051  89/24970  08/24986  

 

 مولکول  برای حالت الکترونی  های ارتعاشی انرژی. 3جدول 

موسولین -فراست مورس RKR تراز هوا-وی  هرشفلر-هولبرت   

0 16/863  17/863  27/863  17/863  15/863  

1 32/2568  35/2568  47/2568  28/2568  33/2568  

2 23/4245  28/4245  47/4245  07/2454  26/4245  

3 90/5893  98/5893  30/5894  55/5893  94/5893  

4 33/7514  43/7514  98/7514  74/7513  38/7514  

5 52/9106  64/9106  51/9107  62/9105  56/9106  

6 50/10670  61/10670  92/10671  21/10669  49/10670  

7 20/12206  34/12206  22/12208  50/12204  17/12206  

8 60/13713  83/31371  44/13716  51/13711  59/13713  

9 90/15192  08/15193  57/15196  24/15190  75/15192  

10 90/16643  09/16644  64/16648  68/16640  66/16643  

11 60/18066  86/18066  66/18072  84/18062  31/18066  

12 10/19461  38/19461  63/19468  74/19456  70/19460  

13 40/20827  67/20827  57/20836  63/20822  83/20826  

14 40/22165  71/22165  49/22176  71/22159  70/22164  

15 20/23475  52/23475  39/23488  81/23468  32/23474  

16 80/24756  08/24757  29/24772  64/24749  67/24755  

17 10/26010  40/26010  17/26028  22/26002  77/26008  

18 10/27235  48/27235  06/27256  55/27226  60/27233  

19 00/28432  32/28432  94/28455  63/28422  18/28430  

20 60/29600  92/29600  82/29627  46/29590  51/29598  

21 90/30740  28/30741  70/30771  05/30730  58/30738  
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 مولکول  برای حالت الکترونی های ارتعاشی انرژی. 4جدول

موسولین -فراست مورس RKR تراز هوا-وی  هرشفلر-هولبرت   

0 56/1099  58/1099  68/1099  58/1099  42/1099  

1 31/3274  36/3274  44/3274  73/3273  20/3274  

2 56/5416  65/5416  69/5416  87/5414  46/5416  

3 31/7526  44/7526  46/7526  74/7522  17/7526  

4 56/9603  72/9603  77/9603  67/9597  32/9603  

5 30/11648  50/11648  64/11648  57/11639  90/11647  

6 60/13660  79/13660  08/13661  48/13648  90/13659  

7 30/15640  57/15640  13/15641  43/15624  30/15639  

8 60/17587  85/17587  79/17588  45/17567  09/17586  

9 30/19502  62/19502  09/19504  57/19477  27/19500  

10 60/21384  90/21384  04/21387  81/21354  82/21381  

11 30/23223  68/23234  66/23237  20/23199  74/23230  

12 60/25051  95/25051  97/25055  78/25010  02/25047  

13 30/26836  73/26836  97/26841  57/26789  66/26830  

14 60/28588  00/28589  68/28595  60/28535  65/28581  

15 30/30308  77/30308  11/30317  91/30248  99/30299  

16 60/31995  04/31996  27/32006  50/31929  68/31985  

17 30/33650  81/33650  18/33663  43/33577  73/33638  

18 60/35272  08/35273  83/35287  71/51923  12/35259  

19 30/36862  85/36862  24/36880  37/36775  87/36846  

20 60/38419  11/38420  42/38440  45/38325  98/38401  

21 30/39944  88/39944  36/39968  96/39842  46/39924  

 

 مولکول  2Aبرای حالت الکترونی های ارتعاشی انرژی. 5جدول 

موسولین -فراست مورس RKR تراز هوا-وی  هرشفلر-هولبرت   

0 07/948  98/947  08/948  98/947  00/948  

1 55/2821  30/2821  43/2821  36/2821  31/2821  

2 81/4664  40/4664  63/4664  59/4664  42/4664  

3 85/6477  28/6477  68/6477  66/6477  31/6477  

4 67/8260  95/8259  62/8260  58/8260  00/8260  

5 30/10013  41/10012  45/10013  33/10013  48/10012  

6 70/11735  65/11734  20/11736  92/11735  76/11734  

7 80/13427  68/13426  89/13428  33/13428  83/13426  

8 80/15089  94/15088  52/15091  58/15090  71/15088  

9 50/16721  09/16720  12/16724  65/16722  38/16720  

10 00/18323  47/18321  69/18326  55/18324  86/18321  

11 30/19894  64/19892  25/19899  26/19896  13/19893  
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12 30/21435  59/21433  81/21441  80/21437  21/21434  

13 20/22946  33/22944  38/29542  14/22949  09/22945  

14 80/24426  85/24424  97/24436  29/24430  77/24425  

15 20/25877  17/25875  58/25889  25/25881  26/25876  

16 40/27297  26/27295  23/27312  01/27302  54/27296  

17 30/28687  14/28685  92/28704  57/28692  63/28686  

18 10/30047  81/30044  64/30067  93/52300  52/30046  

19 60/31376  26/31374  41/31400  08/31383  21/31376  

20 90/32675  50/32673  22/32703  03/32683  70/32675  

21 00/33945  52/33942  08/33976  76/33952  99/33944  

 

 مولکول برای حالت الکترونی های ارتعاشی انرژی. 6جدول 

موسولین-فراست مورس RKR تراز هوا-وی  هرشفلر-هولبرت   

0 55/1204  90/1204  08/1205  80/1204  47/1203  

1 55/3577  59/3578  68/3579  85/3571  11/3577  

2 41/5902  10/5904  02/5907  54/5884  41/5902  

3 13/8179  45/8181  09/8187  33/8143  27/8179  

4 70/10407  63/10410  89/10419  66/10348  58/10407  

5 20/12588  64/12591  39/12605  97/12500  26/12587  

6 50/14720  48/14724  59/14743  70/14600  22/14718  

7 60/16804  16/16809  46/16834  27/16648  36/16800  

8 60/88401  66/18845  99/18877  11/18644  63/18833  

9 50/20828  00/20834  15/20874  63/20588  94/20817  

10 30/22768  17/22774  91/22822  25/22482  25/22753  

11 90/24659  17/24666  24/24724  38/24325  52/24639  

12 30/26503  00/26510  11/26578  41/26118  70/26476  

13 60/28298  67/52830  48/28384  75/27861  77/28264  

14 80/30045  17/30053  31/30143  80/29555  73/30003  

15 90/31744  49/31752  56/31854  92/31200  57/31693  

16 80/33395  65/33403  17/33518  53/32797  33/33334  

17 50/34998  64/35006  10/35134  98/34345  02/34926  

18 10/36553  4/36561  27/36702  66/35846  71/36468  

19 60/38059  12/38068  63/38222  93/37299  46/37962  

20 00/39518  6/39526  12/39695  16/38706  35/39407  

21 20/40928  92/40936  64/41119  72/40065  49/40803  

 

ی میان دو تراز متوالی ارتعاشی با افزایش عدد دهند که فاصلههای ارتعاشی در جداول فوق نشان میبررسی نتایج عددی انرژی

های واقعی است، با افزایش یابد. این کاهش که ناشی از اثرات ناهماهنگی در ارتعاشات مولکولکوانتومی ارتعاشی، کاهش می
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 -1های ارتعاشی درجداول رسیدن به حد تفکیک مولکول ادامه دارد. از سوی دیگر، مقایسه انرژیی ارتعاش همراه است و تا دامنه

های مختلف به یکدیگر بسیار زیاد است، اما در های حاصل از پتانسیلتر، میزان انطباق دادههای پاییندهد که در ترازنشان می 6

 هایهای تجربی مورد بررسی نسبت به دادهی میزان انحراف نتایج پتانسیلشود. برای محاسبهنزدیکی حد تفکیک، اختلاف بیشتر می

RKR [24]شودی زیر استفاده میاز رابطه:  

 
ک از برای هر ی باشد. مقادیر می ، انرژی تفکیک برحسبهای مربوط به پتانسیل مورد بررسی و داده که در آن 

 آمده است. 7 های تجربی در جدولپتانسیل

 

   RKRنتایجهرشفلر از  -هوا، و هولبرت -موسولین، وی -های مورس، فراست.  میزان انحراف پتانسیل7جدول 

 

کولمول-حالت الکترونی    
    

 

003/0  013/0  067/0  011/0  

 

003/0  021/0  006/0  001/0  

 

010/0  156/0  741/0  086/0  

 

000/0  025/0  025/0  006/0  

 

001/0  071/0  029/0  008/0  

 

000/0  025/0  010/0  002/0  

های حاصل از توان به صورت زیر بر اساس میزان انطباق با دادههای تجربی مختلف را میدهد که پتانسیلنشان می 7نتایج جدول 

 مرتب کرد:RKR پتانسیل واقعی

 موسولین -فراست  ~هوا  -وی <هرشفلر -هولبرت <: مورس مولکول   های الکترونی در حالت

 موسولین -فراست <هوا  -وی <هرشفلر -هولبرت <: مورس مولکول  و  های الکترونی درحالت

 هوا -وی <موسولین  -فراست <هرشفلر  -هولبرت <: مورس  مولکول  و   های الکترونی درحالت 

 موسولین -فراست <هوا  -وی <مورس  <هرشفلر  -: هولبرت مولکول 2Aالکترونی  درحالت 

های الکترونی تمام ت تمام حالتهای فوق بیانگر عدم وجود یک تابع پتانسیل عمومی و مشترک برای توصیف ارتعاشاترتیب

توان بهترین تابع پتانسیل های ارتعاشی و مقایسه آن با نتایج تجربی میی انرژیهای دواتمی است. تنها از طریق محاسبهمولکول

 تجربی را تعیین کرد.

 ارتعاشی -های  الکترونی. اعداد موجی جهش3-3

ول، برابر عدد موجی تابش الکترومغناطیسی است که موجب جهش بین مکان یک خط طیفی در طیف مرئی و فرابنفش یک مولک
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-های سیستمتعیین شده است، برای نوار Level [9]شود. مقادیر این پارامترها که با کد ارتعاشی آن می -های الکترونیتراز

محاسبه و نتایج در جداول  ن مولکولیو ، ، و مولکول  های

اند. در این جداول، اعداد اول، دوم، سوم، چهارم، و پنجم در هر ستون از مقایسه شده  RKRبا نتایج حاصل از پتانسیل واقعی 8-11

هرشفلر هستند. شایان  -برتموسولین، وی هوا، و هول -، مورس، فراست[RKR ]5های جدول به ترتیب نتایج حاصل از پتانسیل خانه

گزارش  RKRبا استفاده از پتانسیل  ن مولکولیو اعداد موجی برای انتقالات الکترونی  5ذکر است که در مرجع 

 است. نشده 

 مولکول  جهش الکترونی   . اعداد موجی 8جدول 

 

  

0 1 2 3 4 5 6 7 

0 

a 0/9552 

b 0/9552 

c 0/9552 

d 0/9552 

e 0/9552 

1/8119 

1/8119 

9/8118 

3/8119 

2/8119 

8/6713 

0/6714 

4/6713 

5/6714 

1/6714 

3/5336 

6/5336 

3/5335 

5/5337 

7/5336 

7/3956 

0/3987 

8/3984 

4/3988 

1/3987 

0/2665 

1/2665 

7/2661 

2/2667 

3/2665 

4/1371 

9/1370 

1/1366 

8/1373 

2/1371 

2/106 

5/104 

9/97 

2/108 

9/104 

1 

3/11257 

2/11257 

2/11257 

1/11257 

2/11257 

4/9824 

3/9824 

1/9824 

4/9824 

3/9824 

1/8419 

2/8419 

6/8418 

6/8419 

2/8419 

6/7041 

8/7041 

5/7040 

6/7042 

9/7041 

0/5692 

2/5692 

0/5690 

5/5693 

3/5692 

3/4370 

3/4370 

9/4366 

3/4372 

4/4370 

8/3076 

1/3076 

3/3071 

9/3078 

4/3076 

5/1811 

7/1909 

1/1803 

3/1813 

1/1810 

2 

5/12933 

1/12934 

2/12934 

9/12933 

1/12934 

7/11500 

3/11501 

1/11501 

2/11501 

3/11501 

4/10095 

1/10096 

6/10095 

4/10096 

2/10096 

9/8717 

8/8718 

5/8717 

4/8719 

8/8718 

3/7368 

1/7369 

0/7367 

3/7370 

2/7369 

6/6046 

2/6047 

9/6043 

1/6049 

4/6047 

0/4753 

0/4753 

3/4748 

6/4755 

2/4753 

8/3487 

6/3486 

1/3480 

1/3490 

0/3487 

3 

8/14580 

8/14582 

0/14583 

4/14582 

8/14580 

9/13147 

9/13149 

0/13150 

7/13149 

0/13150 

7/11742 

8/11744 

4/11744 

8/11744 

8/11744 

2/10365 

5/10367 

4/10366 

9/10367 

5/10367 

6/9015 

8/9017 

8/9015 

8/9018 

9/9017 

9/7693 

9/7695 

7/7692 

5/7697 

1/7696 

3/6400 

7/6401 

1/6397 

1/6404 

0/6402 

1/5135 

3/5135 

9/5128 

6/5138 

7/5135 

4 

1/16199 

3/16203 

7/16203 

6/16202 

2/16203 

2/14766 

4/14770 

6/14770 

9/14769 

4/14770 

0/13361 

3/13365 

1/13365 

0/13365 

3/13365 

5/11983 

9/11987 

0/11987 

1/11988 

9/11987 

9/10633 

3/10638 

5/10636 

0/10639 

3/10638 

2/9312 

4/9316 

4/9313 

7/9317 

5/9316 

6/8018 

2/8022 

8/8017 

3/8024 

4/8022 

4/6753 

8/6755 

6/6749 

7/6758 

1/6756 
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( JQCS ) 

5 

4/17788 

5/17795 

2/17796 

4/17794 

4/17795 

5/16355 

6/16362 

2/16363 

7/16361 

6/16362 

3/14950 

5/14957 

6/14957 

9/14956 

5/14957 

8/13572 

1/13580 

6/13579 

0/13580 

1/13580 

1/12223 

5/12230 

0/12229 

9/12230 

5/12230 

5/10901 

6/10908 

9/10905 

6/10909 

7/10908 

9/9607 

4/9614 

3/9610 

2/9616 

6/9614 

7/8342 

0/8348 

1/8342 

6/8350 

3/8348 

6 

6/19348 

4/19359 

6/19360 

0/19358 

4/19359 

7/17915 

6/17926 

6/17927 

3/17925 

5/17926 

5/16510 

5/16521 

0/15622 

5/16520 

4/16521 

0/15133 

1/15144 

0/15144 

5/15143 

0/15144 

3/13783 

4/13794 

4/13793 

4/13794 

4/13794 

7/12461 

5/12472 

3/12470 

2/12473 

6/12472 

1/11168 

4/11178 

7/11174 

8/11179 

5/11178 

9/9902 

0/9912 

6/9906 

2/9914 

2/9912 

7 

7/20879 

2/20895 

0/20897 

3/20893 

0/20895 

8/19446 

8/19462 

9/19463 

6/19460 

2/19462 

6/18041 

2/18057 

3/18057 

8/18055 

1/1805 

1/16664 

8/16679 

3/16680 

8/16678 

7/16679 

4/15314 

2/15330 

7/15329 

7/15329 

1/15330 

7/13992 

3/14008 

6/14006 

5/14008 

3/14008 

2/12699 

1/12714 

0/12711 

1/12715 

2/12714 

0/11434 

7/11447 

9/11442 

5/11449 

9/11447 

8 

5/22381 

7/22402 

2/22405 

3/22400 

5/22402 

6/20948 

8/20969 

1/20972 

6/20967 

6/20969 

4/19543 

7/19564 

5/19566 

8/19562 

5/19564 

9/18165 

3/18187 

5/18188 

8/18185 

1/18187 

2/16816 

7/16837 

9/16837 

7/16836 

5/16837 

6/15494 

8/15515 

8/15514 

5/15515 

7/15515 

0/14201 

6/14221 

2/14219 

1/14222 

6/14221 

8/12935 

2/12955 

1/12951 

5/12956 

3/12955 

a نتایج حاصل از پتانسیلRKR ] 5] b ز پتانسیل مورس.نتایج حاصل اc موسولین -نتایج حاصل از پتانسیل فراستd  هوا.   -نتایج حاصل از پتانسیل ویe  هرشفلر -نتایج حاصل از پتانسیل هولبرت 

 

 ن مولکولیو 2Aجهش الکترونی  اعداد موجی . 9جدول 

 

 

0 1 2 3 4 5 6 

0 

a 6/9015 

b 8/9015 

c 7/9015 

d 8/9015 

e 9/9015 

7/6840  

– 3/2326  

0/6841  

6/6841  

1/6841  

4/4698  

– 6/4468  

7/4698  

6/4700  

9/4698  

0/2589  

– 4/6578  

0/2589  

6/2592  

2/2589  

5/512  

– 7/8655  

7/511  

7/517  

0/512  

– 7/1530  

– 5/107  

– 1/1533  

– 1/1524  

– 5/1532  

– 5/3540  

– 8/12712  

– 6/3545  

– 0/3533  

– 5/3544  

1 

2/91088  

7/1721  

1/10889  

1/10889  

2/10889  

3/8714  

– 0/453  

3/8714  

0/8715  

5/8714  

0/6572  

– 3/2595  

1/6572  

9/6573  

2/6572  

6/4462  

– 1/475  

3/4462  

0/4466  

5/4462  

0/2386  

– 4/6782  

0/2358  

0/2391  

3/2385  

9/342  

– 2/8827  

19/340  

1/349  

8/340  

– 9/166  

– 4/10839  

– 2/1672  

– 7/1659  

– 1/1671  
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( JQCS ) 

2 

3/46145  

7/5377  

3/14545  

4/14545  

2/14545  

3/12371  

9/3202  

0/1237  

3/12371  

5/12370  

1/10229  

6/1060  

3/10228  

2/10230  

2/10228  

6/8119  

– 1/1049  

6/8118  

3/8122  

5/8118  

2/6043  

– 4/3126  

3/6041  

3/6047  

3/6041  

9/3999  

– 2/5171  

4/3996  

4/4005  

8/3996  

1/1990  

– 5/7183  

9/1983  

5/1996  

8/1984  

3 

7/16329  

3/7160  

3/16328  

4/16328  

9/16328  

8/14154  

5/4985  

5/14153  

2/14154  

1/14153  

5/12012  

3/2843  

3/12011  

2/12013  

9/12010  

1/9903  

5/733  

5/9901  

2/9905  

2/9901  

6/7826  

– 7/1343  

2/7824  

3/7830  

5/7824  

4/5783  

– 5/3388  

3/5779  

4/5788  

4/5779  

6/3773  

– 8/5400  

9/3766  

4/3779  

4/3767  

4 

2/18083  

8/8919  

1/18081  

1/18081  

4/18080  

2/15908  

0/6738  

4/15906  

9/15906  

6/15905  

0/13766  

7/4595  

1/13764  

9/13765  

4/13763  

5/11656  

9/2485  

3/11654  

9/11657  

7/11653  

1/9580  

6/408  

0/9577  

0/9583  

5/9576  

8/7536  

– 0/1636  

3/7532  

1/7541  

9/7531  

0/5527  

– 3/3648  

7/5519  

2/5532  

9/5519  

5 

6/19806  

0/10635  

9/19803  

7/19803  

7/19802  

7/17631  

2/8460  

1/17629  

5/17629  

9/17627  

4/15489  

9/6317  

9/15486  

5/15488  

7/15485  

5/13380  

2/4208  

14/13377  

5/13380  

9/13375  

5/11303  

9/213  

8/112999  

6/11305  

8/11298  

2/9260  

1/86  

9/9254  

7/9263  

2/9254  

4/7250  

– 1/1926  

5/7246  

8/7254  

2/7242  

6 

0/21500  

0/12327  

6/21496  

1/21496  

8/21464  

1/193225  

3/10152  

8/19321  

0/19322  

0/19320  

8/17182  

02/8010  

5/17179  

9/17180  

7/17177  

4/15073  

2/5900  

8/15069  

9/15072  

0/12068  

9/12996  

9/3822  

5/12999  

3/12998  

9/12990  

7/10954  

1/1778  

6/10947  

1/95610  

3/10946  

9/8943  

– 1/234  

2/8935  

9/8947  

3/8934  

7 

4/23163  

9/13988  

2/23159  

4/23158  

6/23156  

5/20988  

1/11814  

4/20984  

2/20984  

9/20981  

2/18846  

8/9671  

2/18842  

2/18843  

6/18839  

8/16736  

0/7562  

4/16732  

2/16735  

9/16729  

3/14660  

7/5484  

1/14655  

3/14660  

7/14652  

1/12617  

9/3439  

2/12610  

4/12618  

2/12608  

3/10607  

– 7/1427  

8/10597  

5/10609  

2/10596  

a نتایج حاصل از پتانسیلRKR ] 5] b .نتایج حاصل از پتانسیل مورسc موسولین -نتایج حاصل از پتانسیل فراستd  هوا.   -نتایج حاصل از پتانسیل ویe   نتایج حاصل از پتانسیل

 هرشفلر -هولبرت
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( JQCS ) 

 

 ن مولکولیو جهش الکترونی   (). اعداد موجی 01جدول 

 

 

0 1 2 3 4 5 6 7 

0 

 

a 7/25564 

b 4/25566 

c 4/25566 

d 3/25566 

e 1/25565 

 

8/23389  

6/23391  

7/23391  

1/23392  

3/23390  

6/21247  

3/21249  

4/21249  

1/21251  

1/21248  

1/19138  

5/19139  

7/91391  

7/19143  

4/19138  

7/17061  

2/17062  

4/17062  

2/17068  

2/17061  

4/15018  

4/15017  

5/15017  

3/15026  

6/15016  

6/13008  

2/13005  

0/13005  

4/13017  

6/13004  

5/11032  

4/11025  

0/11025  

4/11041  

2/11025  

1 

3/27936  

1/27940  

0/27941  

3/27933  

7/27938  

3/25761  

3/25765  

3/25759  

2/25759  

0/25764  

1/23619  

0/23623  

0/23624  

1/23618  

7/23621  

6/21509  

2/21513  

3/21514  

2/21510  

0/21512  

2/19433  

9/19435  

0/19437  

2/19435  

8/19434  

9/17389  

1/17391  

1/17392  

3/17393  

3/17390  

1/15380  

8/15378  

6/15379  

4/15384  

3/15378  

0/13404  

1/13399  

6/13399  

5/13408  

9/13398  

2 

5/54302  

6/30265  

4/30568  

0/30246  

0/30264  

5/28079  

8/28090  

6/28093  

9/28071  

3/28089  

3/25937  

5/25948  

4/25951  

8/25930  

0/25947  

9/23827  

7/23838  

6/23841  

8/23822  

3/23837  

4/21751  

4/21761  

3/21764  

9/21747  

1/21760  

1/19708  

6/19716  

4/19719  

0/19706  

6/19715  

3/17698  

4/17704  

0/07177  

1/17697  

6/17703  

3/15722  

6/15724  

9/15726  

2/15721  

2/15724  

3 

1/32514  

9/32542  

5/32548  

8/32504  

9/32540  

2/30339  

1/30368  

7/30373  

7/30330  

1/30366  

0/28197  

8/28225  

4/28231  

6/28189  

9/28223  

5/26087  

1/26116  

7/26121  

6/26081  

1/26114  

0/24011  

8/24038  

4/24044  

7/24006  

0/24037  

8/21967  

0/21994  

5/21999  

8/21964  

4/21992  

0/19958  

7/19981  

1/19987  

9/19955  

4/19980  

9/17981  

9/18001  

0/18007  

9/17979  

0/18001  

4 

5/34708  

1/34774  

3/34781  

1/34710  

2/34769  

6/32533  

3/32597  

5/32606  

0/32536  

4/32594  

3/30391  

0/30455  

2/30364  

9/30394  

2/30452  

9/28281  

2/28345  

5/28354  

0/28287  

5/23842  

4/26205  

0/26268  

2/26277  

0/26212  

3/26265  

2/24162  

2/24223  

3/24232  

1/24170  

7/24220  

4/22152  

9/22210  

9/22219  

2/22161  

7/22208  

3/20176  

1/20231  

8/20239  

3/20185  

3/20229  

5 

5/36829  

1/36953  

8/36966  

4/36862  

9/36948  

6/34654  

3/34778  

3/78834  

3/34688  

1/34774  

4/32512  

0/32636  

7/32649  

2/32547  

9/32631  

9/30402  

3/30526  

0/30540  

3/30439  

1/30522  

4/28326  

0/28449  

7/28462  

4/28364  

0/28445  

2/26283  

2/26404  

8/26417  

5/26322  

4/26400  

4/24273  

9/24391  

4/24405  

5/24313  

4/24388  

3/22297  

1/22412  

3/22425  

6/22337  

0/40922  

6 8/38867  9/36692  6/34550  2/32441  7/30364  5/28321  7/26311  6/24335  
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( JQCS ) 

0/39086  

0/39105  

2/38962  

8/39379  

2/36911  

2/36930  

0/36788  

1/36905  

9/34768  

9/34787  

0/34647  

8/34762  

1/32659  

2/32678  

0/32539  

1/32653  

8/30581  

9/30600  

1/30464  

9/30575  

0/28537  

0/28556  

2/28422  

4/28531  

7/26524  

6/26343  

3/26413  

4/26519  

0/24545  

5/24563  

3/24437  

0/24540  

7 

9/40812  

6/41170  

8/41195  

7/41009  

0/41162  

9/38637  

8/38995  

1/39021  

6/38835  

2/38987  

7/36495  

6/36853  

8/36878  

5/36694  

0/36845  

3/34386  

8/34743  

0/34769  

6/34586  

2/34735  

8/32309  

5/32666  

7/13269  

7/32511  

1/32658  

5/30266  

7/30621  

9/30646  

8/30469  

5/30613  

7/28256  

4/28609  

4/28634  

8/28460  

5/28601  

7/26280  

6/26629  

4/26654  

9/26484  

1/26622  

8 

3/42653  

1/42207  

4/43239  

6/43005  

3/43195  

3/40478  

3/41032  

6/41064  

4/40831  

5/41020  

1/38336  

1/38890  

3/38922  

4/38690  

2/88783  

7/36226  

3/36780  

6/36812  

4/36582  

5/36768  

2/34150  

0/34703  

3/34735  

5/34507  

4/34691  

9/32106  

2/32658  

4/32690  

6/32465  

8/32646  

1/30097  

9/30645  

0/30678  

7/30456  

8/30634  

1/28121  

1/28666  

9/28697  

7/28480  

4/28655  

a نتایج حاصل از پتانسیلRKR ] 5] b انسیل مورس.نتایج حاصل از پتc موسولین -نتایج حاصل از پتانسیل فراستd  هوا.   -نتایج حاصل از پتانسیل ویe   نتایج حاصل از پتانسیل

 هرشفلر -هولبرت

 

 ن مولکولیو -جهش الکترونی   (). اعداد موجی 11جدول 

 

 

0 1 2 3 4 5 6 7 

0 

 

a ------ 

b 6/16550 

c 6/16550 

d 5/16550 

e 1/16549 

 

------ 

3/14677  

3/14677  

1/14677  

8/14675  

 

------ 

2/12834  

1/12834  

9/12833  

7/12833  

 

------ 

3/11021  

1/11021  

8/11020  

8/11019  

 

------ 

6/9238  

1/9238  

9/9237  

1/9237  

 

------ 

1/7486  

3/7485  

1/7485  

6/7484  

 

------ 

9/5763  

5/2576  

5/5762  

4/5762  

 

------ 

9/4071  

8/4069  

1/4070  

3/4070  

1 

 

------ 

3/18924  

2/18925  

5/18917  

8/18922  

 

------ 

9/17050  

9/17051  

1/17044  

4/17049  

 

------ 

8/15207  

7/15208  

9/15200  

3/15206  

 

------ 

0/13395  

7/13395  

8/13387  

4/13393  

 

------ 

3/11612  

7/11612  

9/11604  

8/11610  

 

------ 

8/9859  

9/9859  

2/9852  

3/9858  

 

------ 

6/8137  

1/8137  

6/8129  

0/8136  

 

------ 

6/6445  

4/6444  

2/6437  

9/6443  

2 

 
------ 

8/21249  

6/21252  

2/21230  

1/21248  

 

------ 

5/19376  

2/19379  

8/19356  

7/19374  

 

------ 

4/17533  

0/17536  

6/17513  

6/17531  

 

------ 

5/15720  

0/15723  

5/15700  

7/15718  

 

------ 

8/13937  

1/13940  

6/13971  

1/13936  

 

------ 

3/12185  

2/12187  

9/12164  

6/12183  

 

------ 

1/10463  

5/10464  

3/10442  

3/10461  

 

------ 

1/8771  

8/8771  

9/8749  

2/8769  
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3 

 

------ 

1/23527  

7/23532  

0/23489  

9/23524  

 

------ 

8/21653  

3/21659  

6/21615  

6/21651  

 

------  

7/19810  

1/19816  

4/19772  

5/19808  

 

------ 

8/17997  

1/18003  

3/17959  

6/17995  

 

------ 

1/16215  

1/16220  

4/16176  

9/16212  

 

------ 

7/14462  

3/14467  

7/14423  

4/14460  

 

------ 

5/12740  

5/12744  

1/12701  

2/12738  

 

------ 

4/11048  

9/11051  

6/11008  

1/11046  

4 

 

------ 

3/25756  

5/25765  

3/25694  

2/25753  

 

------ 

0/23883  

1/23892  

0/23821  

9/23879  

 

------ 

9/22039  

9/22048  

7/21977  

8/22036  

 

------ 

0/20227  

9/20235  

7/20164  

9/20223  

 

------ 

3/18444  

9/18452  

7/18381  

2/18441  

 

------ 

9/16691  

1/16700  

0/16229  

8/16688  

 

------ 

6/14969  

3/14977  

4/14906  

5/14966  

 

------ 

6/13277  

6/13284  

0/13214  

4/13274  

5 

 
------ 

0/27736  

3/27937  

0/27951  

9/27932  

 
------ 

0/26064  

6/26077  

3/25973  

6/26059  

 
------ 

9/24220  

4/24234  

0/24130  

5/24216  

 
------ 

0/22408  

4/22421  

0/22317  

6/22403  

 
------ 

3/20625  

4/20638  

0/20534  

9/20620  

 
------  

9/18872  

6/18885  

3/18781  

4/18868  

 
------ 

6/17150  

8/17162  

7/17058  

2/17146  

 
------ 

6/15458  

2/15470  

3/15366  

1/15454  

6 

 

------ 

2/30070  

2/30089  

4/29946  

9/30063  

 

------ 

8/28196  

8/28215  

0/28073  

6/28190  

 

------ 

7/26353  

6/26372  

8/26229  

4/26347  

 

------ 

9/24540  

6/24559  

7/24416  

6/24534  

 

------ 

2/22758  

6/22776  

8/22633  

9/22751  

 

------ 

7/21005  

8/21023  

0/20881  

4/20999  

 

------ 

5/19283  

0/19301  

4/19158  

1/19277  

 

------ 

5/17591  

3/17608  

0/17466  

0/17585  

7 

 
------ 

8/32154  

0/32180  

9/31993  

0/32146  

 
------ 

5/30281  

7/30306  

6/30120  

7/30272  

 
------ 

4/28438  

5/28463  

3/28277  

6/28429  

 
------ 

5/26625  

4/26650  

3/26464  

7/26616  

 
------ 

9/24842  

5/24867  

3/24681  

0/24834  

 
------ 

4/23090  

7/23114  

6/22928  

5/23081  

 
------ 

2/21368  

9/21391  

0/21206  

3/21359  

 
------ 

1/19676  

2/19699  

6/19513  

2/19667  

8 

 
------  

3/34191  

6/34223  

8/33989  

3/34179  

 
------ 

0/32318  

2/32350  

4/32116  

0/32306  

 
------ 

9/30477  

0/30507  

2/30273  

9/30462  

 
------ 

0/28662  

0/28694  

1/28460  

0/28650  

 
------ 

4/26879  

0/26911  

2/26677  

3/26867  

 
------ 

9/25126  

2/25158  

4/24924  

8/25114  

 
------ 

7/23604  

4/43523  

8/23201  

5/23392  

 
------ 

6/21712  

7/21742  

4/21509  

4/21700  

 

a نتایج حاصل از پتانسیلRKR ] 5] b .نتایج حاصل از پتانسیل مورسc موسولین -نتایج حاصل از پتانسیل فراستd  هوا.   -نتایج حاصل از پتانسیل ویe   نتایج حاصل از پتانسیل

 هرشفلر -هولبرت
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( JQCS ) 

دهند که در نشان می 11-8در جداول  و  های مورد بررسی درهر دو مولکول مقادیر اعداد موجی محاسبه شده برای جهش

 -هوا، و هولبرت -موسولین، وی  -های تجربی مورس، فراستاعداد کوانتومی پایین اختلاف محسوسی میان نتایج حاصل از پتانسیل

شود. با تعیین ج افزوده میتدریج بر میزان انحراف نتایوجود ندارد، اما با افزایش اعداد کوانتومی بهRKR هرشفلر با نتایج روش

توان دریافت که برای انتقال الکترونی می RKRهای درصد انحراف اعداد موجی محاسبه شده با استفاده از چهار پتانسیل فوق با داده

 –ای هولبرت هکند و پتانسیلهوا با دقت بیشتری ارتعاشات را توصیف می –نتایج پتانسیل وی  در مولکول 

و    گیرند.  برای  انتقال الکترونی  های بعدی جای میموسولین در رده –هرشفلر، مورس، و فراست 

 کند: به صورت زیر تغییر می RKRهای تجربی با پتانسیل واقعیترتیب توافق پتانسیل  در یون مولکولی   

 هوا -وی >موسولین  -فراست >هرشفلر -هولبرت >مورس 

موسولین در  -گیرد. نتایج حاصل از پتانسیل فراستهایی از ترتیب فوق صورت می، جابه جایی و  اگر چه در برخی مقادیر 

دهد. همچنین، مقادیر اعداد موجی بل قبولی نمیبه ویژه در اعداد کوانتومی ارتعاشی بالا، اعداد موجی قا جهش 

گزارش نشده است، لذا در این جهش با  5در مرجع   یون مولکولی  در انتقال  RKRارتعاشی با پتانسیل واقعی

  خی نوارها در انتقال الکترونی های تجربی داوری کرد. اعداد موجی برتوان در مورد دقت پتانسیلقاطعیت نمی

( در انتقال 0، 6( دارای علامت منفی هستند. دلیل این امر معکوس شدن انتقال است. نوار )9)جدول  یون مولکولی 

 الت الکترونی ارتعاشی در ح شش( مثالی از این مورد است. در واقع به دلیل آنکه انرژی تراز 9در )جدول  

گیرد. چنین صورت می به حالت   است، انتقال از حالت   بیش از انرژی تراز صفر ارتعاشی در حالت الکترونی

 شوند.مواردی، نوارهای معکوس نامیده می

 

 کوندون  -. ضرایب فرانک3-4

شود که به صورت مربع کوندون کنترل می-الکترونی به وسیله ی ضرایب فرانک -تقال ارتعاشیشدت خطوط طیفی در یک ان     

دقیق  .[25و13و10]شوندتر تعریف میهای الکترونی بالاتر و پایینهای همپوشانی ارتعاشی بین توابع موج ارتعاشی حالتانتگرال

 -آیند. در این بخش ضرایب فرانکبه دست می RKRانسیل های پتکوندون با استفاده از منحنی-ترین مقادیر ضرایب فرانک

ذکر  15-12های تجربی مورد نظر محاسبه و نتایج در جداول با پتانسیل Levelکوندون با استفاده از توابع موج غیر کاهیده در کد 

اول، دوم، سوم، چهارم، و پنجم در مقایسه شده اند. اعداد ( 5)مرجع  RKRهای حاصل از پتانسیل واقعی شده است. این نتایج با داده

 -موسولین، وی هوا، و هولبرت -، مورس، فراستRKR هایهای این جداول، به ترتیب نتایج حاصل از پتانسیلهر ستون از خانه

با  مولکول کوندون برای انتقال الکترونی -ضرایب فرانک  5هرشفلر هستند. شایان ذکر است که درمرجع 

 چین در جدول  استفاده شده است.گزارش نشده است، لذا در این مورد از علامت خطRKR استفاده از پتانسیل 

 



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           1397 تابستان، 26، شماره هشتمسال                                                                20
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  مولکول کوندون برای جهش الکترونی -. ضرایب فرانک12جدول

 

 

0 1 2 3 4 5 6 

0 

a 40100/0 

b 40068/0 

c 40089/0 

d 40049/0 

e 40091/0 

00033/0  

33015/0  

32967/0  

32983/0  

33049/0  

16600/0  

16629/0  

16611/0  

16629/0  

16628/0  

06720/0  

06705/0  

06716/0  

06722/0  

06687/0  

02410/0  

02400/0  

02415/0  

02415/0  

02383/0  

00809/0  

00803/0  

00813/0  

00812/0  

00792/0  

00262/0  

00259/0  

00264/0  

00263/0  

00256/0  

1 

40000/0  

39926/0  

39993/0  

39949/0  

39901/0  

00287/0  

00281/0  

00287/0  

00276/0  

00286/0  

15900/0  

15900/0  

15865/0  

15835/0  

15971/0  

19600/0  

19648/0  

19578/0  

19600/0  

19700/0  

13000/0  

13031/0  

13002/0  

13034/0  

13028/0  

06570/0  

06562/0  

06570/0  

06590/0  

06533/0  

02860/0  

02846/0  

02865/0  

02874/0  

02817/0  

2 

16100/0  

16134/0  

16097/0  

16136/0  

16131/0  

27600/0  

27417/0  

27585/0  

27430/0  

27405/0  

06900/0  

06943/0  

06908/0  

06975/0  

06906/0  

02190/0  

02184/0  

02186/0  

02144/0  

02227/0  

12400/0  

12457/0  

12395/0  

12363/0  

12558/0  

14300/0  

14303/0  

14230/0  

14253/0  

14357/0  

01011/0  

10118/0  

10089/0  

10128/0  

10109/0  

3 

03390/0  

03427/0  

03388/0  

03422/0  

03430/0  

27700/0  

27693/0  

27709/0  

27719/0  

27668/0  

09610/0  

09444/0  

09610/0  

09427/0  

09463/0  

15200/0  

15244/0  

15229/0  

15275/0  

15205/0  

00519/0  

00535/0  

00525/0  

00558/0  

00509/0  

04220/0  

04213/0  

41950/0  

04128/0  

04305/0  

10700/0  

10798/0  

10723/0  

10694/0  

10911/0  

4 

00404/0  

00414/0  

00404/0  

00413/0  

00415/0  

09670/0  

09760/0  

09667/0  

09761/0  

09758/0  

29800/0  

29606/0  

29758/0  

29635/0  

29570/0  

00760/0  

00692/0  

00751/0  

00679/0  

00706/0  

15100/0  

15101/0  

15166/0  

15087/0  

15109/0  

05120/0  

05197/0  

05156/0  

05263/0  

05125/0  

00219/0  

00211/0  

00213/0  

00218/0  

00237/0  

5 

00027/0  

00029/0  

00027/0  

00028/0  

00029/0  

01620/0  

01672/0  

01631/0  

01670/0  

01673/0   

16900/0  

16980/0  

16863/0  

16998/0  

16963/0  

24400/0  

23993/0  

24292/0  

23996/0  

23993/0  

04001/0  

01145/0  

01069/0  

01171/0  

01119/0  

09550/0  

09430/0  

09564/0  

09370/0  

09487/0  

09480/0  

09567/0  

09532/0  

09618/0  

09487/0  



     

 

 

 21  1397 تابستان، 26، شماره هشتمسال                           ارانهمکو  قالیشورانی

 
( JQCS ) 

6 

00001/0  

00001/0  

00001/0  

00001/0  

00001/0  

00143/0  

00152/0  

00145/0  

00152/0  

00152/0  

03890/0  

04004/0  

03912/0  

04006/0  

03999/0  

23000/0  

23010/0  

22930/0  

23043/0  

22978/0  

15700/0  

15158/0  

15533/0  

15121/0  

15196/0  

05810/0  

06050/0  

05902/0  

06114/0  

05984/0  

03550/0  

03402/0  

03532/0  

03336/0  

03467/0  

7 

1/74000×10-7 

2/33500×10-7 

2/11640×10-7 

2/33280×10-7 

2/32720×10-7 

00006/0  

00007/0  

00006/0  

00007/0  

00007/0  

32004/0  

00464/0  

00444/0  

00464/0  

00463/0  

07160/0  

07373/0  

07218/0  

07386/0  

07357/0  

26600/0  

26424/0  

26456/0  

26457/0  

26392/0  

07470/0  

06948/0  

07281/0  

06882/0  

06991/0  

10600/0  

10836/0  

10723/0  

10905/0  

10763/0  

8 

1/00000×10-9 

2/08360×10-9 

1/82650×10-9 

2/10510×10-9 

2/06020×10-9 

1/30000×10-6 

1/80390×10-6 

1/63450×10-6 

1/81090×10-6 

1/79108×10-6 

00023/0  

00027/0  

00025/0  

00027/0  

00027/0  

00990/0  

01071/0  

01026/0  

01074/0  

01067/0  

11200/0  

11496/0  

11281/0  

11528/0  

11463/0  

27100/0  

26677/0  

26877/0  

26686/0  

26669/0  

02010/0  

01665/0  

01862/0  

01615/0  

01706/0  

 

a نتایج حاصل از پتانسیلRKR ] 5] b .نتایج حاصل از پتانسیل مورسc موسولین -نتایج حاصل از پتانسیل فراستd  هوا.   -نتایج حاصل از پتانسیل ویe   نتایج حاصل از پتانسیل

 هرشفلر -هولبرت

 

 

 مولکول  کوندون برای جهش الکترونی -. ضرایب فرانک13جدول 

 

 

0 1 2 3 4 5 6 7 

0 

a 48100/0 

b 48083/0 

c 48081/0 

d 48206/0 

e 47960/0 

37800/0  

37794/0  

37862/0  

37829/0  

37765/0  

12000/0  

11972/0  

11937/0  

11881/0  

12057/0  

01950/0  

01964/0  

01937/0  

01908/0  

02013/0  

00173/0  

00178/0  

00173/0  

00166/0  

00189/0  

00700/0  

00008/0  

00008/0  

00007/0  

00009/0  

1/54000×10-6 

2/26800×10-6 

2/11050×10-6 

1/71280×10-6 

2/71600×10-6 

5/96000×10-9 

2/41490×10-8 

2/20420×10-8 

1/40000×10-8 

3/20630×10-8 

1 

32400/0  

32418/0  

32351/0  

32388/0  

32440/0  

03450/0  

03448/0  

03449/0  

03566/0  

03339/0  

34100/0  

33994/0  

34153/0  

34280/0  

33742/0  

23300/0  

23342/0  

23337/0  

23214/0  

23464/0  

05940/0  

06001/0  

05930/0  

05819/0  

06165/0  

00710/0  

00740/0  

00726/0  

00693/0  

00793/0  

00040/0  

00047/0  

00045/0  

00040/0  

00052/0  

8/92000×10-6 

00001/0  

00001/0  

00001/0  

00001/0  
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2 

13300/0  

13358/0  

13359/0  

13315/0  

13399/0  

22800/0  

22828/0  

22714/0  

22929/0  

22714/0  

01870/0  

01879/0  

01879/0  

01740/0  

02011/0  

19500/0  

19216/0  

19391/0  

19773/0  

18730/0  

29500/0  

29354/0  

29430/0  

29393/0  

29335/0  

11200/0  

11351/0  

11256/0  

11007/0  

11651/0  

01740/0  

01863/0  

01819/0  

01715/0  

01988/0  

00118/0  

00145/0  

00139/0  

00122/0  

00164/0  

3 

04390/0  

04395/0  

04424/0  

04369/0  

04423/0  

19700/0  

19791/0  

19791/0  

19736/0  

19834/0  

08340/0  

08422/0  

08337/0  

08656/0  

08185/0  

10100/0  

10093/0  

10101/0  

09759/0  

10391/0  

07140/0  

06838/0  

06961/0  

07414/0  

06355/0  

00030/0  

29520/0  

29709/0  

29940/0  

29181/0  

16800/0  

16978/0  

16882/0  

16520/0  

17373/0  

03320/0  

03606/0  

03529/0  

03308/0  

03853/0  

4 

01290/0  

01278/0  

01300/0  

01265/0  

01293/0  

10100/0  

10113/0  

10128/0  

10030/0  

10195/0  

17400/0  

17617/0  

17468/0  

17693/0  

17517/0  

00857/0  

00891/0  

00864/0  

01034/0  

00760/0  

15400/0  

15384/0  

15412/0  

15144/0  

15571/0  

00950/0  

00779/0  

00822/0  

01062/0  

00572/0  

26300/0  

25329/0  

25602/0  

26235/0  

24597/0  

21800/0  

21642/0  

21870/0  

21495/0  

22320/0  

5 

00353/0  

00346/0  

00356/0  

00339/0  

00353/0  

04040/0  

04018/0  

04061/0  

90395/0  

04080/0  

13700/0  

13809/0  

13757/0  

13722/0  

13882/0  

10900/0  

11119/0  

10956/0  

11378/0  

10838/0  

00569/0  

00545/0  

00563/0  

00411/0  

00690/0  

15300/0  

15273/0  

15322/0  

15371/0  

15134/0  

00257/0  

00401/0  

00374/0  

00212/0  

00604/0  

20400/0  

18862/0  

19172/0  

20195/0  

17811/0  

6 

00940/0  

00089/0  

00094/0  

00087/0  

00092/0  

01420/0  

01385/0  

01417/0  

01352/0  

01014/0  

07350/0  

07331/0  

07364/0  

07218/0  

07444/0  

13900/0  

14100/0  

13968/0  

14119/0  

14052/0  

04470/0  

04693/0  

04574/0  

05027/0  

04356/0  

04030/0  

04003/0  

04040/0  

03600/0  

04390/0  

11700/0  

11438/0  

15001/0  

11917/0  

10966/0  

02870/0  

03421/0  

03359/0  

02792/0  

03969/0  

7 

00025/0  

00022/0  

00024/0  

00021/0  

00023/0  

00462/0  

00437/0  

00455/0  

00422/0  

00455/0  

03220/0  

03156/0  

03207/0  

03075/0  

03242/0  

09930/0  

10001/0  

09983/0  

09875/0  

10114/0  

11100/0  

11480/0  

11296/0  

11681/0  

11238/0  

00741/0  

00838/0  

00789/0  

01056/0  

00644/0  

07860/0  

07876/0  

07911/0  

07389/0  

08303/0  

06860/0  

06473/0  

06532/0  

07169/0  

05850/0  

8 

00006/0  

00005/0  

00006/0  

00145/0  

00131/0  

00139/0  

01260/0  

01197/0  

01235/0  

90053/0  

05331/0  

05379/0  

10900/0  

11136/0  

11044/0  

06990/0  

07429/0  

07244/0  

00092/0  

00067/0  

00080/0  

10100/0  

10108/0  

10134/0  
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00005/0  

00006/0  

00124/0  

00138/0  

01151/0  

01247/0  

05195/0  

05468/0  

11083/0  

11156/0  

07796/0  

07031/0  

00014/0  

00155/0  

09784/0  

10335/0  

a نتایج حاصل از پتانسیلRKR ] 5] b رس.نتایج حاصل از پتانسیل موc موسولین -نتایج حاصل از پتانسیل فراستd  هوا.   -نتایج حاصل از پتانسیل ویe   نتایج حاصل از پتانسیل

 هرشفلر -هولبرت

 

 مولکول  کوندون برای جهش الکترونی -. ضرایب فرانک14جدول 

 

 

0 1 2 3 4 5 6 

0 

a  66300/0 

b 66239/0 

c 66124/0 

d 76695/0 

e 65552/0 

25300/0 

25314/0 

25339/0 

24816/0 

25759/0 

06580/0 

06633/0 

06677/0 

06471/0 

06797/0 

01450/0 

01460/0 

01488/0 

01418/0 

01509/0 

00298/0 

00289/0 

00301/0 

00274/0 

00307/0 

00060/0 

00053/0 

00057/0 

00047/0 

00059/0 

00012/0 

00009/0 

00010/0 

00007/0 

00011/0 

1 

29200/0 

29401/0 

29473/0 

29218/0 

29565/0 

02370/0 

24103/0 

23819/0 

25957/0 

22412/0 

28700/0 

28602/0 

28569/0 

27960/0 

29027/0 

12900/0 

12673/0 

12762/0 

12061/0 

13284/0 

04070/0 

03930/0 

04013/0 

03661/0 

04230/0 

01100/0 

01006/0 

01051/0 

00905/0 

01127/0 

00276/0 

00227/0 

00245/0 

00191/0 

00273/0 

2 

04310/0 

01474/0 

04210/0 

03717/0 

04609/0 

40200/0 

40289/0 

40374/0 

40539/0 

33980/0 

05720/0 

06382/0 

06076/0 

08511/0 

04684/0 

23000/0 

23639/0 

23441/0 

23728/0 

23123/0 

16300/0 

16074/0 

16151/0 

15157/0 

16883/0 

06970/0 

06604/0 

06744/0 

05973/0 

07288/0 

02370/0 

02097/0 

02192/0 

01806/0 

02449/0 

3 

00214/0 

00184/0 

00191/0 

00107/0 

00270/0 

10100/0 

09734/0 

09875/0 

08404/0 

10958/0 

41900/0 

41980/0 

41903/0 

43685/0 

40212/0 

00352/0 

00623/0 

00482/0 

01951/0 

00060/0 

15300/0 

16815/0 

16433/0 

17984/0 

15101/0 

16700/0 

16921/0 

16908/0 

16093/0 

17392/0 

09320/0 

08875/0 

09045/0 

07887/0 

09873/0 

4 

6-10×48000 /7   

6-10×81640/6    

6-10×31150/9    

7-10×98750/6     

 00003/0 

00626/0 

00556/0 

00590/0 

00281/0 

00878/0 

16000/0 

15343/0 

15636/0 

12906/0 

17471/0 

39500/0 

39586/0 

39181/0 

43476/0 

35707/0 

00421/0 

00208/0 

00339/0 

00124/0 

01310/0 

00862/0 

10737/0 

10228/0 

12857/0 

08190/0 

15000/0 

15966/0 

15807/0 

15615/0 

15614/0 
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5 

6-10×34000/2    

7-10×07500/6    

7-10×74260/4    

7-10×28550/9    

7-10×27720/2    

6-10×94000/3    

00001/0 

00002/0 

00001/0 

00011/0 

01100/0 

01049/0 

01134/0 

00448/0 

01782/0 

21300/0 

20441/0 

20900/0 

16796/0 

23386/0 

36300/0 

35764/0 

34951/0 

42255/0 

29586/0 

02070/0 

01772/0 

02197/0 

00117/0 

04472/0 

03990/0 

06191/0 

05644/0 

08894/0 

03463/0 

6 

8-10×84000/8    

9-10× 62800/4      

9-01× 83700/5    

8-10× 77140/6     

9-10× 28270/3     

00001/0 

6-10×73190/3    

6-10×05230/3     

6-10×10080/4    

6-10×06460/2      

00001/0 

00001/0 

00002/0 

00007/0 

00023/0 

01430/0 

01575/0 

01740/0 

00544/0 

02894/0 

25600/0 

24861/0 

25483/0 

19946/0 

28429/0 

33900/0 

31859/0 

30602/0 

41127/0 

23502/0 

03440/0 

03709/0 

04397/0 

00609/0 

00758/0 

7 

9-10× 82000/5    

10-10× 47100/8     

10-10× 08120/6    

10-10× 84970/8    

10-10× 43260/2     

7-10×53000/2    

9-10× 35120/9    
8-10× 72910/1    

8-10× 65630/9   

7-10×84370/1    

00006/0 

00001/0 

00001/0 

6-10×51220/9   

6-10×63210/9    

00026/0 

7-10×24370/7    

00001/0 

00023/0 

00032/0 

01440/0 

02049/0 

02321/0 

00537/0 

04109/0 

29000/0 

28620/0 

29394/0 

22334/0 

32597/0 

33000/0 

25879/0 

28484/0 

40589/0 

18214/0 

8 

10-10× 03000/3    

13-10× 06730/7    

15-10× 84940/7    

11-10× 42130/8    

11-10× 52310/3    

8-10× 94000/9    

9-10× 82680/6    

9-10× 21700/5    

9-10× 13060/3    

9-10× 79120/3    

8-10× 77000/3    

10-10× 86700/8    

8-10× 45440/1   

7-10×76400/5    

7-10×45740/5    

00017/0 

00003/0 

00002/0 

00001/0 

00003/0 

00139/0 

00001/0 

8-10× 24450/1   

00058/0 

00035/0 

01030/0 

02403/0 

02804/0 

00425/0 

05324/0 

31100/0 

31796/0 

32718/0 

23950/0 

36023/0 

a نتایج حاصل از پتانسیلRKR ] 5] b .نتایج حاصل از پتانسیل مورسc موسولین -نتایج حاصل از پتانسیل فراستd  هوا.   -نتایج حاصل از پتانسیل ویe   نتایج حاصل از پتانسیل

 هرشفلر -هولبرت

 

 مولکول کوندون برای جهش الکترونی  -. ضرایب فرانک15جدول 

 

 

0 1 2 3 4 5 6 7 

0 

a ------ 

b 10843/0 

c 107790/0 

d 11221/0 

e 10505/0 

------ 

20581/0  

20466/0  

20896/0  

20263/0  

------ 

22290/0  

22180/0  

22353/0  

22195/0  

------ 

18146/0  

18101/0  

18041/0  

18224/0  

------ 

12373/0  

12395/0  

12215/0  

12519/0  

------ 

07476/0  

07537/0  

07328/0  

07623/0  

------ 

04142/0  

04211/0  

04025/0  

04264/0  

------ 

02151/0  

02210/0  

02067/0  

02242/0  

1 

------ 

28640/0  

28550/0  

29958/0  

47727/0  

------ 

15860/0  

15919/0  

15426/0  

16185/0  

------ 

01290/0  

01350/0  

01003/0  

01586/0  

------ 

01780/0  

01683/0  

02121/0  

01466/0  

------ 

07960/0  

07759/0  

08371/0  

07509/0  

------ 

11476/0  

11308/0  

11608/0  

11269/0  

------ 

11051/0  

10988/0  

10911/0  

11130/0  

------ 

08543/0  

85790/0  

08268/0  

08791/0  
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2 

------ 

32023/0  

31988/0  

32793/0  

31314/0  

------ 

00005/0  

00009/0  

00051/0  

00106/0  

------ 

10795/0  

10667/0  

11847/0  

09746/0  

------ 

11105/0  

11178/0  

10568/0  

11448/0  

------ 

02604/0  

02744/0  

01971/0  

03259/0  

------ 

00146/0  

00104/0  

00362/0  

50002/0  

------ 

03564/0  

03340/0  

04195/0  

02918/0  

------ 

07329/0  

07080/0  

07775/0  

06762/0  

3 

------ 

19623/0  

19673/0  

18842/0  

20243/0  

------ 

14340/0  

14125/0  

17329/0  

11920/0  

------ 

09334/0  

09496/0  

07849/0  

10442/0  

------ 

00362/0  

00304/0  

01001/0  

00055/0  

------ 

07977/0  

07819/0  

08884/0  

06923/0  

------ 

08145/0  

08242/0  

07429/0  

08580/0  

------ 

02410/0  

02596/0  

01600/0  

03283/0  

------ 

00006/0  

1/28270×10-7 

00150/0  

00057/0  

4 

------ 

07124/0  

07198/0  

06040/0  

08086/0  

------ 

26294/0  

26202/0  

27483/0  

24990/0  

------ 

00920/0  

00809/0  

02640/0  

00167/0  

------ 

12699/0  

12666/0  

12945/0  

11832/0  

------ 

02683/0  

02879/0  

01350/0  

04066/0  

------ 

01348/0  

01193/0  

02554/0  

00513/0  

------ 

06880/0  

06726/0  

07489/0  

05906/0  

------ 

06158/0  

06296/0  

05209/0  

06760/0  

5 

------ 

01544/0  

01584/0  

01054/0  

02034/0  

------ 

82816/0  

16973/0  

14873/0  

18261/0  

------ 

19299/0  

18904/0  

23834/0  

15448/0  

------ 

01845/0  

02055/0  

00335/0  

03704/0  

------ 

06847/0  

06574/0  

09329/0  

04512/0  

------ 

07612/0  

07808/0  

05916/0  

08488/0  

------ 

00319/0  

00427/0  

00002/0  

01228/0  

------ 

02427/0  

02191/0  

03897/0  

01159/0  

6 

------ 

00190/0  

00200/0  

00088/0  

00313/0  

------ 

05219/0  

05369/0  

03570/0  

06763/0  

------ 

23512/0  

23558/0  

22374/0  

23599/0  

------ 

08911/0  

08367/0  

15265/0  

04750/0  

------ 

07611/0  

07960/0  

04370/0  

09678/0  

------ 

01249/0  

01039/0  

03721/0  

00122/0  

------ 

90809/0  

08026/0  

08120/0  

06883/0  

------ 

03266/0  

03558/0  

01430/0  

04978/0  

7 

------ 

00011/0  

00012/0  

00002/0  

00026/0  

------ 

00814/0  

00869/0  

00361/0  

01359/0  

------ 

10380/0  

10677/0  

07222/0  

13013/0  

------ 

25123/0  

24842/0  

26731/0  

22321/0  

------ 

01993/0  

01624/0  

07440/0  

00129/0  

------ 

10826/0  

10970/0  

08560/0  

10609/0  

------ 

00125/0  

00228/0  

00488/0  

01452/0  

------ 

05007/0  

04694/0  

07058/0  

02609/0  

8 

------ 

2/19050×10-6 

2/94220×10-6 

4/26150×10-9 

00001/0  

------ 

00056/0  

00065/0  

00010/0  

00139/0  

------ 

02018/0  

02169/0  

00853/0  

79033/0  

------ 

15899/0  

16301/0  

11421/0  

18948/0  

------ 

22535/0  

21799/0  

28050/0  

16647/0  

------ 

8/77350×10-6 

00039/0  

02489/0  

01371/0  

------ 

10029/0  

09810/0  

10463/0  

07153/0  

------ 

02263/0  

02652/0  

00149/0  

04932/0  

a نتایج حاصل از پتانسیلRKR ] 5] b انسیل مورس.نتایج حاصل از پتc موسولین -نتایج حاصل از پتانسیل فراستd  هوا.   -نتایج حاصل از پتانسیل ویe  هرشفلر -نتایج حاصل از پتانسیل هولبرت 
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بیانگر آن است که نوارهای  در  برای انتقال الکترونی  12کوندون در جدول  -بررسی دقیق ضرایب فرانک

 6و  6که نوارهایی با ( در مقایسه با نوارها پرشدت و قوی هستند، در صورتی 4، 2(، )3، 1(، )2، 1(، )1، 0(، )0، 1(، )0،0)

ممکن است، به صورت ضعیف در طیف ظاهر شوند. توجه داشته باشید که اعداد اول و دوم داخل پرانتز از سمت چپ در هر   

  -( هستند. برای مثال در نوار ارتعاشی تر)( و پایین ی عدد کوانتومی ارتعاشی حالت الکترونی بالاتر)دهندهنوار به ترتیب نشان 

( انجام تر )( به تراز چهار ارتعاشی حالت الکترونی پایین(، انتقال از تراز صفر ارتعاشی حالت الکترونی بالاتر )4،0الکترونی )

 شده است.

کند که بینی میپیش 13در جدول   برای یون مولکولی  کوندون برای انتقال الکترونی  -ضرایب فرانک

 -. ضرایب فرانک ترین نوارها هستند(، احتمالاً قوی8، 11(، )7، 10(، )6، 9(، )3، 5(، )2، 4(، )1، 2(، )0، 1(، )1، 0(، )0،0نوارهای )

های بسیار کوچک هستند، از این رو ممکن است به صورت تجربی در طیف  12و   9کوندون برای نوارهایی با 

امل ش 14(، تقریباً برابر است. جدول 6، 9(، )5، 8(، )5، 7(، )4، 7(، )4، 5(، )2، 1(، )1، 3الکترونی مشاهده نشوند. شدت نوارهای )

، 0(، )0،0های جدول بیانگر آن است که نوارهای )است. داده در  کوندون برای سیستم نوار -ضرایب فرانک 

(، مربوط به انتقالات پرشدت و 7، 6(، )7، 5(، )6، 5(، )6، 4(، )4، 6(، )4، 3(، )3، 5(، )3، 4(، )3، 2(، )2، 1(، )1، 0(، )1، 2(، )1

 شوند. به طور ضعیف ظاهر می  7و   8هستند، در صورتی که نوارهایی با قوی 

-ارائه شده است، نشان می 15که در جدول   در یون مولکولی  کوندون برای سیستم  -مقادیر ضرایب فرانک

(،  دارای شدت متوسط 5، 4(، )3، 4(، )3، 0(، )0، 3(، )0، 2(، )0، 1نوارهای ) (،  قوی،4، 1(، )2، 0(، )1، 0دهند که نوارهای )

 شدت در طیف الکترونی حضور دارند. احتمالاً به صورت ضعیف و کم  7و   6هستند، و نوارهایی با 

که   و یون مولکولی  ای الکترونی مولکول هکوندون برای جهش -ی میزان انحراف مقادیر عددی ضرایب فرانکاز مقایسه

اند، نسبت به مقادیر حاصل هرشفلر محاسبه شده -هوا، و هولبرت -موسولین، وی -های تجربی مورس، فراستبا استفاده از پتانسیل

کوندون حاصل -سبتاً مطلوبی میان ضرایب فرانکتوان نتیجه گرفت که در اعداد کوانتومی پایین، توافق نمی RKRاز پتانسیل واقعی 

شود. وجود دارد، اما با افزایش اعداد کوانتومی به طور محسوسی از میزان این توافق کاسته میRKR از هر چهار پتانسیل فوق و روش

 به صورت زیر است: RKRهای های تجربی با دادههمچنین، ترتیب انطباق نتایج حاصل از پتانسیل

 :  مولکول در  ال برای انتق

 موسولین -فراست >هرشفلر -هولبرت >مورس >هوا -وی

 :  مولکول در   برای انتقال  

 هوا  -وی >موسولین -فراست >مورس >هرشفلر -هولبرت

 شود.با این حال در برخی موارد، انحرافاتی از ترتیب فوق مشاهده می
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گزارش نشده  در  برای انتقال  الکترونی  RKRکوندون با استفاده از پتانسیل واقعی -مقادیر ضرایب فرانک 

 های تجربی اظهار نظر کرد.توان با صراحت در مورد دقت پتانسیلاست، لذا در این مورد، نمی

 گیری . نتیجه4

دهد که در متناظر با نشان می RKRهای انرژی پتانسیل هر حالت الکترونی با منحنی پتانسیل نیمربوط به منح  نتایج یمقایسه     

یابد و ای تعادلی، میزان این توافق کاهش میتر ارتعاشی، بیشترین توافق برقرار است اما با دور شدن از فاصلۀ بین هستهترازهای پایین

دهد که های ارتعاشی نشان میباشد. بررسی انرژیجانبی و نزدیک به حد تفکیک میها از یکدیگر، مربوط به ناحیۀ مانحراف منحنی

 RKR مقادیر با اندکی اختلاف هرشفلر -هولبرت های مورس و برای پتانسیل شده محاسبه ارتعاشی هایتر انرژیدر ترازهای پایین

 .شودمی مشاهده اختلاف بیشترین تفکیک، حد نزدیکی در و شده ترنمایان اختلاف این ارتعاشی کوانتومی عدد افزایش دارند، اما با

 مشاهده اندکی اختلاف. دارند 5مرجع  هایداده با خوبی توافق مذکور، هایپتانسیل  برای شده محاسبه کوندون-فرانک ضرایب

 ندارند. منظمی روند هااختلاف این که شودمی
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