
Энергии вращательных уровней двухатомной молекулы определяются выражением:
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, где [image: image4.png]0,1,2..





Вращательная постоянная B зависит от приведённой массы µ и длины связи d следующим образом:
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Для молекулы 1H79Br известны частоты некоторых переходов:
[image: image7.png]Ey, = 16,9352cM™ ! E;_, =33,8704cm™ ! E, 3 =50,8056 cm !



.
1) Определите длину связи в молекуле HBr.

	d = 141,3915 пм                                                                                       (1 балл)


2) Рассчитайте вращательные постоянные для изотопомеров 1H81Br;
	2H79Br и 2H81Br.

      B(1H81Br) = 8,46496 см-1                                                                   (2 балла)                   
      B(2H79Br) = 4,29040 см-1                                                                   (2 балла)                   
      B(2H81Br) = 4,28776 см-1                                                                   (2 балла)                   


3) Рассчитайте частоты некоторых вращательных переходов для приведенных и заполните таблицу
	
	1H81Br
	2H79Br
	2H81Br
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	16,92993 см-1
	8,58080 см-1
	8,57553 см-1
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	33,85985 см-1
	17,16160 см-1
	17,15105 см-1


(по 0,5 балла за каждый элемент таблицы)
Массы изотопов:

1H: 1,007825 а.е.м.
2H: 2,014102 а.е.м.
79Br: 78,918337 а.е.м.
81Br: 80,916291 а.е.м.
4) В таблице приведены волновые функции соответствующие различным орбиталям атома водорода. Для каждой из них запишите обозначение орбиталей (например, 1s, 2s, 2px), а также приведите значения главного n и орбитального l магнитных чисел.

	
	Название
	n
	l
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	2py
	2
	1
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	3dxz
	3
	2
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	3s
	3
	0
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	3pz
	3
	1


(по 0,25 балла за каждый элемент таблицы)
x, y, z – декартовы координаты, r – расстояние до атома водорода,
а = 52,9 пм – боровский радиус. 

Всего 13 баллов.
