Задача №3
Электронный спектр поглощения галогенов. Определение энергии диссоциации и других молекулярных постоянных.
Цель работы: Ознакомление с электронными спектрами поглощения двухатомных молекул на примере паров йода. Определение энергии диссоциации (в основном и возбужденном состояниях) и молекулярных постоянных ωе́, ωе́xé, rе́. Построение потенциальных кривых. Освоение методики работы на регистрирующем спектрофотометре.
Аппаратура: Автоматический спектрофотометр для видимой области спектра. Нагреваемая кювета с йодом. Термопара с потенциометром.
Выполнение:
1. Определение υгр, υ00, D0˝, D0́
λгр = 512 нм      υгр = 19531 см-1      υ00 = 15666 см-1       λ00 = 652 нм      Еат/hc = 7603см-1
D0́ = υгр - υ00 = 3865 см-1
D0˝ = υгр - Еат/hc = 11928 см-1
	
	Таблич.
	Энергия
	диссоциации
	

	                    Экспериментальные данные
	данные
	Линейная
	Метод Берд-
	По грани непре-

	
	
	эксраполяция
	жа-Шпонера
	рывного спектра

	λгр = 512 нм
	ωе́ = 121,29
	r' – r'' = 0,367Å
	D0˝ = 12441 см-1
	D0́ = 3335 см-1
	D0́ =3839 см-1
	D0́ = 3865 см-1

	υгр = 19531 см-1
	ωе́xé = 1,083см-1
	r' = 3,051 Å
	ωе́ = 125,27
	
	
	D0˝ = 11928 см-1

	λ00 = 652 нм
	
	
	ωе́xé = 0,702см-1
	
	
	

	υ00 = 15666 см-1
	
	
	ωe'' = 214,52
	
	
	

	λmax = 500 нм
	
	
	ωe''xe''=0,607см-1
	
	
	

	υmax = 20000 cм-1
	
	
	r' – r'' = 0,361 Å
	
	
	

	υmax́ = 55
	
	
	r' = 3,028 Å
	
	
	


2. Определение D0́ методом Берджа-Шпонера

ωе́ = 121,29          ωе́xé = 1,083см-1              

D0́ = 
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υmax́ = ωе́ / 2ωе́xé = 55
Dé = D0 + ωе́/2 = 3900 cм-1
(r' – r'') = 
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Å, где 
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= υmax́ - υ00 - ωе́ / 2 = 4395 см-1 и 
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, получим r' = 3,051 Å.        
3. Определение D0́ линейной экстраполяцией

Dé = (ωе́)2/4ωе́xé = 3396 см-1
D0 = Dé - ωе́/2 = 3335 см-1
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