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Adiabatikus közelítés

Hamilton operátor

Adiabatikus közelítés

molekula állapot magmozgás elektron állapot

Adiabatikus közelítés
A Hamilton operátor sajátérték egyenletébe helyettesítve

A teljes energia

A magmozgásokat leíró egyenlet



A magmozgásokat leíró egyenlet
Áttérés tömegközépponti koordinátákra

A H-atomhoz hasonlít! → Kezeljük hasonlóan.
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Merev rotor
A J. és J+1. nívó különbségeSpektroszkópiai termek 

Nagyságrendek
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Energia

Karakterisztikus idı

Mikrohullám tartomány



Centrifugális torzulás

• Nem merev molekula
• Forgó rendszer
• Centrifugális erı

c

Impulzus momentum Erıegyensúly

Rotátor energia *

Sorfejtés és * és R≈Re

Centrifugális torzulás
Termek

Az elektronmozgás hatása……..



Kétatomos molekula rezgései

A helyettesítéssel harmonikus 
oszcillátor sajátérték egyenletté alakítható

Kétatomos molekula rezgései
Anharmonicitás

Morse potenciál



Rotációs gát, predisszociáció


