
F7100 Diagnostické metody 1

Molekulová spektroskopie – cvičeńı 2024

Spektrum oxidu uhelnatého

Te/cm
−1 ωe/cm

−1 ωexe/cm
−1 B/cm−1 αe/cm

−1 De/10
−6 cm−1 r/nm

X 1Σ+ 0 2 169.81 13.288 1.931 0.018 6.12 0.1128

a 3Π 48 686.7 1 743.41 14.36 1.691 0.019 6.36 0.1206

A 1Π 65 075.7 1 518.2 19.4 1.611 0.023 7.33 0.1235

B 1Σ+ 86 945.2 2 112.7 15.2 1.961 0.026 7.1 0.1120

Spektroskopické konstanty a vzdálenost jader (r) vybraných stav̊u molekuly CO. Převzato

z databáze NIST (https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cgi?ID=C630080&Mask=1000)

a z knihy V.N. Ochkin, S. Kittell: Spectroscopy of Low Temperature Plasma, Wiley, 2009.

Organizace cvičeńı molekulové spektroskopie 2024: Závěrečný př́ıklad P je povinný pro

všechny studenty – každý př́ıklad odevzdá a otestuje. Ostatńı př́ıklady si studenti rozděĺı, připrav́ı

doma a řešeńı předvedou v rámci cvičeńı. (Většina těchto př́ıklad̊u je př́ıpravou na povinný př́ıklad

P.) 8.10. cvičeńı nebude – mı́sto něj proběhne pokračováńı přednášky. Prvńı cvičeńı proběhne

15.10., druhé (deľśı) 22.10.



1. Pomoćı molekulových orbital̊u nakreslete nebo napǐste elektronovou konfiguraci třech stav̊u

molekuly CO: X 1Σ+, a 3Π, A 1Π. (Pořad́ı MO v molekule CO je podobné jako v molekule N2, tj.

orbitaly πu,2px,y maj́ı nižš́ı energii než orbital σg,2pz .)

2. Spoč́ıtejte energie jednotlivých vibračńıch a rotačńıch hladin molekuly CO v elektronovém

stavu B 1Σ+.

3. Odhadněte počet vibračńıch hladin a disociačńı energii stavu A1Π.

4. Ze znalosti rotačńı konstanty spoč́ıtejte délku molekuly CO (v r̊uzných stavech).

5. Spoč́ıtejte rozděleńı molekul CO ve stavu B 1Σ+ mezi jednotlivé hladiny pro tři následuj́ıćı

dvojice vibračńı a rotačńı teploty:

Tv/K Tr/K

300 300

2 000 300

2 000 2 000

6. Určete, na které elektronové stavy bude molekula CO
(
B 1Σ+

)
s velkou pravděpodobnost́ı

zářivě přecházet. Odhadněte energii a vlnovou délku foton̊u těchto elektronových přechod̊u.

7. Pro přechod B 1Σ+ → A 1Π odhadněte energie a vlnové délky foton̊u jednotlivých vibračńıch

pás̊u. (Výsledek znázorněte i graficky.)

8. Spoč́ıtejte energie a vlnové délky foton̊u jednotlivých rotačńıch čar přechodu B 1Σ+ → A 1Π.

Pro vybraný vibračńı přechod ukažte graf závislosti energie foton̊u na kvantovém č́ısle zahrnuj́ıćım

rotaci molekuly.

9. Spoč́ıtejte intenzity jednotlivých rotačńıch čar přechodu B 1Σ+, v′ = 0 → A 1Π, v′′ = 1.

Vykreslete spektrum tohoto pásu a závislost intenzity jednotlivých rotačńıch čar na rotačńı energii

horńıho stavu (B 1Σ+). Předpokládejte Tr = 300K.

P. Vytvořte graf spektra přechodu B 1Σ+ → A 1Π pro vibračńı teplotu 2 000K a rotačńı teplotu

300K. Předpokládejme, že rozš́ı̌reńı každé spektrálńı čáry lze popsat Gaussovým rozděleńım s

FWHM 50GHz.



Poznámka: V tomto cvičeńı je možné zanedbat Λ-zdvojeńı hladin stavu A 1Π. Toto zdvojeńı

nevede ke zvýšeńı počtu spektrálńıch čar (d́ıky výběrovým pravidl̊um může každá rotačńı hladina

stavu B 1Σ+ zářivě přej́ıt na pouze jednu Λ-komponentu konkrétńı rotačńı hladiny stavu A 1Π),

vede pouze k drobnému posunu energie foton̊u.

Franck-Condonovy faktory pro přechod CO B 1Σ+ → A 1Π.

Převzato z V.N. Ochkin: Spectroscopy of Low Temperature Plasma, Wiley, 2009.

(Hodnoty pro přechody 8 → 0 a 11 → 0 jsou pravděpodobně překlep, realističtěǰśı hodnoty jsou

1 · 10−5.)

Hönl-Londonovy faktory (obsahuj́ı i degeneraci horńıho stavu) pro emisi 1Σ(J ′) → 1Π(J ′′) jsou:

Větev SJ ′J ′′

P J ′+2
2 = J ′′+1

2

Q J + 1
2

R J ′−1
2 = J ′′

2


