Hopic Ne2. MoJiekyJia :k9He OHbIH dHeprusicbl. Kbickama Ma3MyHBbI.
Exi aToMIbI MOJIEKYJIAHBIH JHEPTUSICHI. JHEPTUSTHBIH KBAHTTAIYbI.
DNEeKTPOHABIK, TePOETICTIK KIHE alfHANBICTHIK IHepPrusi. MoJIeKyJaHbIH MOTEHIHAJIBIK
3Heprusicbl. [IoTeHHUANABIK JHEPTUSHBIH Apa KAIIBIKTHIKKA TYeJJIiJIiri.
Moutekyiia Typalibl KaJIbl TYCIHIK

Monekyna - 3aTThIH XUMUSJIBIK KACHETTEPIH CAKTAHTHIH KOHE 03apa XUMHSUIBIK OaiiylaHbIC
apKbUIBl OIPIKTIPUIreH aToMIapAaH TYpPaThbiH €H Kimi Oemmextepaid Oipi. MonexymanapablH
KYPBUIBICHL, OJIAPJIBIH aTOMJIBIK KYPaMbl KOHE KEHICTIKTIK OpHAIACybl 3aTThIH (DU3UKAIBIK JKOHE
XUMUSUIBIK KACUETTEPiH aHBIKTAMIbI.

Monekyna KypaMbIHAAFbl aTOMJAP THIHBIITHIKTA TypMaiasl. Onmap Oip-OipiHe KaThICTHI
TepOenMeni KO3FallbIC KacaiJibl, al MOJIeKyJla TYTac jXKyile peTiHae ailHaaMalbl KO3FajbICTa
601ysl MyMKiH. COHBIMEH 0ipre MOJIeKyJIaaFbl JEKTPOHAAD AAPOJIapAblH MaHbIHAA Oenrisi Oip
KBAHTTBIK SHEPTeTUKAJBIK Kyiiepae opHanacaibl. COHIBIKTAaH MOJIEKYJIaHbIH SHEPTUACHIH Oip
FaHa KO3FaJIBIC TYpIMEH CHIMATTAay JKETKUTIKCi3. MOJIeKyIaHbIH SHEPTHICH OHBIH 3JEKTPOH/IBIK
KYHiHe, aToMAapbIH TepOeaMenti KO3FalbIChIHA JKOHE MOJIEKYJIaHbIH aifHaIMalbl KO3FaJIbIChIHA
OaillaHbBICTBI 0O0JIA/IBI.

JKanmsl xxaraiina MoeKyIaHbIH 1IKi SHEPTUSICHIH MIAPTTHI TYPAE YII HETi3r1 Kypamaac OemiKke
Oeiryre 0oJab:
E = Eaa + Etep0 + Eaiin

myH1arbl Ean - anekTpoHasik sHeprusi, ETep0 -MonekynanbH TepOenicTik 3Hepruscel, an Eaiix -
alHaJIMaJbl YHEPTHUs.

byt epHEK MoJIeKyIaHbIH YHEPTeTUKAIIBIK KYPBUIBIMBIH TYCIHYA1H OacTanKbl Heri31 00IbII
TaObUIanbl. HakThl Monekynanapaa Oy Ko3raibicTap Oip-OipiHEH TONBIK TOYeJCi3 OOIMaiiibI,
COHJIBIKTaH OJapbIH apachlHIa ©3apa oceprecy O00dybl MyMKiH. JlereHMEeH CIEKTPOCKOMHSIIBIK
ecenTep/e YHeprusIapApl OChuIald 0oy eTe bIHFailIbl. MoJIeKyTaHbIH SHEPTeTUKAJIBIK KYHIepiH
3epTTey OHBIH KYPBUIBIMBI MEH XUMISUIBIK OaiJIaHBICTaphl Typaibl MaHBI3/bI aKmapat Oeperi.
ocipece MHPPAKBI3bUI CIIEKTPOCKONHMsIIa TepOeTICTIK SHEprusi JeHTensIepiHiH e3repicTepi, ai
KOMOMHAIMSUIBIK IAIIbIPay CHEKTPOCKOMUSACHIH/IA MOJIEKYJIaHbIH TEPOEIICTIK KoHE aliHaIMalIbl
KYIJIepiHiH e3repicTepi 3epTTenei.

Exi aTomMib1 MOJIeKYJIAaHBIH JHEPTUACHI

Exi aToMIpl MoneKkyna €Ki aTOMHaH TYpaTblH KapamaibiM MOJEKYJIaJbIK Kyiie OOIbIM
tabputanel. MyHnnait monekynanapra Ha, N2, Oz, CO, HCI xone Oacka na Mojexyiagapabl
JKaTKbI3yFa 0omaabl. Exi aToMIbI MOJIEKYJIaHbIH KO3FAJIBICHIH KapacThIpFaHIa OHBIH €Ki aTOMBI
Oenrini Oip Teme-TeHIIIK apaKalIbIKTBIKTa OPHAJIACATHIHBIH €CKepy KaKeT. byl apakalIbIKThIKTa
aTOM/Iap apachIHJIaFbl TAPTHUIBIC XKOHE TEOLTy KYLITEpl ©3apa TeHeCe/Il.
AToMaap apachlHIAFbl KAIIBIKTHIK TEME-TeHJIK MOHIHEH ©3repreH Ke3/leé MOJEKYIaHbIH
NOTEHIMAJIBIK dHeprusichl e3repeni. Erep aromaap Oip-OipiHe ThIM KakblHIaca, SIpOJiapIbIH
ANEKTPOCTATUKAIBIK TEOUTyl Kymiedemi. An aTomaap ThIM albICTaFaH >Karjaiijia oJap/ablH
apachlHAaFbl OalIaHBICThl KAMTAMAChI3 €TETIH TAPTHUIBIC KYIITEPI JJICIpeH/Ii.
CoOHIBIKTaH €Ki aTOMIBl MOJIEKYJIa VIIH TOTCHIUAIIBIK YHEPTHSHBIH aTOMJIAp apachlHIarbl
KAIITBIKTBIKKA TOYENILTITT MaHbI3AbI PO aTKAPa/bl.

MoeKkyIaHblH KO3FABICBIH CHUIATTAy YIIIH OHBIH CalBICTBIPMAbl  KO3FAJBICHIH
KapacTelpyfa Oonazapl. Eki aToMHBIH Maccaiapbl mi jkoHE m2 00Jica, ONap/AblH CaJIbICTHIPMAIIbI
KO3FaJILIChIHA KEJITIPIJITEH Macca KOJJaHbLUIA b

U = mim: / (m1 + III2)

by nmrama exi aTOMHaH TypaTbIH XKYyieHi 01p OeIIeKTiH THIMAL KO3FalIbIChl PETIH/E KapacThIpyFa
MYMKIHIIK Oepeni.Exi aromabl MoOJIeKyJaHBIH JHEPTUSCHl DJEKTPOHIBIK, TEpOENICTIK >KoHE
aifHaTIMaIel KO3FajbIcTapra O0aimaHbICThl 0oanbl. COHIBIKTAH OHBIH TOJIBIK YHEPTHUSCHIH JKYBIK
TYpZe:



E = Eaa + Etep0 + Eaiin

TYpiHAC JKa3yFa O0JaIbl.

Byn sHeprusmapnaeiH mamanapbl Oip-OipiHEH epekmieNieHeql. DJIeKTPOHIBIK YHEPrHs
JIEHT'CHIIepIHIH apaKaIIbIKTBIFBI 9JICTTE €H YJIKEH Oosanbl. TepOemicTik SHeprus JeHTeHIepiHiH
ApAKAIIBIKTBIFEl AJCKTPOHABIK JEHICUNIepeH Kill, aja aiHaaMallbl SHEprus IeHreHIepiHiH
apaKalIbIKTRIFBI OJIaH Ja Killi 00manbl.OChl SHEPrus IeHreHIIePiHiH HepapXHsIChl MOJICKYJIAIBIK
CHEKTpJIEP/iH Naiia 00MybIH TYCIHAIpYTe MYMKIHIIK Oepeti.

MouiekyJia 3JHeprusiCbIHBIH KBAHTTAJIYbI

Knaccukanblk ¢u3nka TYPFBICBIHAH MOJICKYJIa SHEPTHUSCHI Ke3 KeJITreH MOHII KaObuimai
ayiajipl JIeN KapacThIPhLIYbl MYMKiH. AJlaiiia MUKPOCKOIUSUIBIK JKYWenepli KBaHTThIK MEXaHUKa
TYPFBICBIHAH 3€PTTETEH 1€ MOJICKYJIAaHBIH YHEPTUACHI Y3/IIKCI3 emMec, OenTii Oip JUCKPETTI MoHIEP
JKUBIHBIHAH TYPATBHIHBI aHBIKTANIA bl BYJT KYOBLIBIC SHEPTUSHBIH KBAHTTAIYHBI JCTI aTajla ibl.
Monexkyna Tek 6enriyi 6ip pyKcar eTiIreH SHepreTHKaIbIK Kyiiepae FaHa 0osa amabl:

Eo, E1, E2, Es, ...

Mymnnarst Eo - Heri3ri sHepreTUKabIK KyiaiH 3Heprusicel, an Ei, Ez, Es - skoFapbl SHEpreTHKAJIBIK
KYHJIepre ColKec Kemei.

Moutekyrna Oip dHEPTeTUKAIBIK KYHICH EKIHII KYWTe ©TKEH Ke3/I¢ dHEPTUs >KYThLIaIbI
HeMece IIbIFapbuiazbl. Erep Mosexyia TeMeHr1 SHepreTUKalbIK KYH/IEH KOoFapbl SHEPreTUKAIbIK
Kyiire eTce, O CHIPTTaH SHEPrHs KYTaibl. AJl KOFapbl KYHJEH TOMEHI1 KYHTre OTKeH Ke3ze
SHEprus NEKTPOMArHUTTIK CAyJie TYPIH/E LIBIFAPBLTYbl MYMKIH.

DHeprus NeHreiIepiHia apachIHAaFbl AailblPMAIIBUIBIK;

AE=E2—E1

[IaMAaCBIMEH aHBIKTaIaIbl. Erep OChI SHEPTUs albIpMaIBUTBIFBI AIEKTPOMATHUTTIK COYJICICHYIIH
0ip (hOTOHBIHBIH YHEPTHsIChIHA T€H 0oJica, OH/A:

AE = hv

KaTbhIHACBl OpbIHAaTa bl. MyHaaFs! h - IInaHK TYpaKThICHI, V - IIBIFAPbUIATHIH HEMECE )KYThUIAThIH
CoyJIeNIeHY I1H JKULITITI.
OcblaaH coynesneHy KUUTITiH:

v=AE/h

TYpiHJIE aHBIKTayFa OOJaabl.
AJ 37ICKTPOMArHUTTIK COYJICIICHY IIH TOJIKBIH Y3bIHIBIFbI:

A=cl/v

(bopMyIachIMEH aHBIKTAIATBIHIBIKTAH, SHEPreTUKAIBIK JCHICHICpAiH albIpMaIIbUIBIFEI MEH
CHEKTPJIK CBI3BIKTBIH TOJKBIH Y3BIHJABIFBI apacblHna Tikened Oaiansic  Oap./lemexk,
MOJICKYJIaHBIH CIIEKTPIH 3€pTTey apKbUIBI OHBIH YHEPTETHKANBIK JCHreWIepi Typaibl akmapar
aiyra Ooazpl.

JIEKTPOHABIK JHEPrus

Mornekyia KypaMbIHIAFbl SJIEKTPOHIAP aTOM SPOJIAPBIHBIH AJIEKTP OpiCiHAe KO3FalaIbl.
DJEeKTPOHIAPBIH OpHAJacybl MEH KO3FAIBICHI MOJIEKYJIAHBIH DIIEKTPOH/BIK JHEPTUSCHIH
aHBIKTal1bl. MONIEKyIaHbIH ~ 3JCKTPOHJIBIK JHEPreTUKAIBIK Kyilsiepli KBAaHTTBIK MeEXaHUKa



3aHJapbIiHa OarbIHAIBI. OpOIp IJICKTPOHABIK KYW Oenriai Oip JHEPreTHKAIbIK MOHMEH
curiarTajliaabl.

EH TOMeHT1 3JIEKTPOH/IBIK SHEPTHSIFA COMKEC KEeJIETIH KYH HET13T1 3JICKTPOHIBIK KYH JIeTT aTajiaibl.
Moutekyia SHeprus KYTKAH Ke3/1€ dKOFaphl JIEKTPOHIBIK SHEPTeTUKAIIBIK KYWTe 6Tyl MYMKIH.
DJIEKTPOHIBIK aybICY KE3iHJIe SHEPTHsI albIPMACHI:

AE3a = Ea,2 — Eaa,l

TYPiH/€ aHbIKTANIAIbI.
By sHeprus aitblpMaIibuIbIFbl YOTOH SHEPrUsChIHA TEH OOJIFaH JKarnaijaa:

AE»a = hv

[IAPTHI OPBIH/IATIA/IbIL.

DNEeKTPOHBIK aybICyJiap KeOiHece YIbTPaKYITiH JKOHE KOPIHETIH CoyJelieHy
aiimakTapsinaa 6aiikanaael. Ce0edi AMeKTPOHIBIK SHEPTETHKAIBIK JCHISHIICPIiH apaKalIbIKThIFbI
CAIIBICTBIPMAJIBI TYPZIC YJIKEH. AJlaiijia SJIEKTPOHIBIK aybICy Ke3iHIe MOJICKYJIaHbIH TepOemicTiK
JKOHE alfHaJIMAaITbl KYWJIepi Ae e3repyi MyMKiH. COHIBIKTaH MOJICKYJIABIK CIICKTPIIEp KaparnaibiM
0ip CBI3BIKTAaH FaHa TYpPMai, KOINITEreH CIIEKTPIIIK ChI3BIKTAp MEH YKOJAKTapAaH TYPYbl MYMKIH.

DNEKTPOHIBIK YHEPTHS MOJICKYJIAHBIH XHMHSUIBIK TAOWFATBIMCH THIFBI3 OAlIaHBICTHI.
Mosekynanarbl XUMUSUIBIK OaiJIaHbICTApIbIH TYPl MEH OJJIGKTPOHAAPMABIH Tapajaybl OHBIH
AIIEKTPOHBIK CIIEKTPIHIH €PEKIIETIKTePIH aHbIKTAHIbI.

TepoOeJticTik SHEeprus

Moutekymnanarsl aromaap 0ip-OipiHe KaThICTBI TEIe-TCHIIK JKaFTalbIHBIH MaHbIH/Ia YHEMI1
TepOenin Typaabl. byn Ko3rambic MOJEKYyJIaHBIH TepOENCTIK KO3FajbIChl jaen araianbl. Exi
aTOM/IBI MOJICKYJIAHBI CEpPINIeMeH OaliJIaHBICKAH €Ki JIEHE TOPi3/i KapacTeIpyFa 60maiel. AToMaap
apachlHJIarbl OaiJIaHBIC OJapabl Oenriai Oip Teme-TeHMIK apaKallbIKTBIKTa YCTall TYPasbl.
KapanaiiblM KybIKTayJla MOJIEKYJIAHBIH TepOeIiCIH TapMOHHSUIBIK OCHUJUIATOP MOJETiMEH
cunarrayra 6onaapl. ['apMOHUSIIBIK OCIMIIISTOPABIH SHEPT U IEHT eUIepi:

ETtep6 = hvrepo(v + 1/2)

(dopMynackIMEH aHbIKTAJIAIbI.
Mynaarsl vrepd - MOJIEKYJIAHBIH TEpOEIiC XKHULIITi, all V - TepOeNiCTIK KBAaHTTHIK caH. OHBIH
MOH/JIEpi:
v=0,1,23, ..

60I1yBl MYMKIH.

®dopmynamarsl 1/2 myiieci HOJIIK TepOeicC SHEPTUICHIHBIH 0ap eKeHIH KepceTeal. SFHu
MoJieKyJla aOCONIOTTIK HeJNl TemIeparypara JeiiH CaJKbIHIAThUIFAH >Karjaiila Ja OHBIH
TepOeNICTIK IHEPTHSCHI TOJIBIK HOJITE TEH OOJIMaiiIbl.
Herisri kyiine v = 0 60nFaHIbIKTaH, HOJIIK TepOETiC IHEPIUSCH:

Eo = hvrep0 /2

MoHiHE TeH. Monekyna Oip TepOemicTiK JEHTeieH Keleci ACHredre aybICKaHlIa YHEpPrus
KYTHUTABI HEMeCe MIBIFapbuIa sl Mear rapMOHUSIIBIK OCIIMJUIATOP YINH KOpIIiiec JeHrenIep
apachIHIarbl YHEPTHUS albIPMAchl IIaMaMeH:

AETep6 = hvrep0
OoJIaIbl.
MonekynaHblH HakTbl TepOemici Hjaeal TapMOHUSIIBIK TEpOeNiCTeH epeKIIeIeHel.
ATtoMaap apachlHIaFbl OalIaHBIC TOJIBIK CEPITIMJII eMeC OOJIFAHIBIKTAH, KOFaphl TEPOETICTIK



JIEHTeiIepre KOTEPUITeH CalibIH JCHTeMIep apachbIHIaFbl apaKaIIbIKTBIK a3aan e3repeai. MyHman
JKaFJai1a aHTapMOHUSUIBIK OCIMIUISITOP MOAEI KOJITaHbLIA/IbI.

TepOemnmicTiK KO3FaJIBICTBIH KHUTITT MOJIEKYJaJarbl aTOMJApAbIH MaccachlHa JKOHE
XUMUSUTBIK OaliJIaHBICTBIH OEpIKTiriHe Toyeni. XUMHSUIBIK OalmaHbIC HEFYpJbIM Oepik Ooica,
TepOeITiC JKULIITT COFYPJIBIM JKOFaphl 00Jaabl. AJl aTOMIAp IbIH Maccachl apTKaH CallbIiH Tepoeric
KHULUTTT onerTe TeMenaenai. Ochl KacueT MH(PaAKbI3bUI CIIEKTPOCKOMHAIA SPEKIIe MaHbI3/IbI.
OpOip XUMHUSIIBIK OaiiaHbic Oenrii 0ip TepOeic KUUTIKTepiHe ue OOIFaHIbIKTaH, HH(PPAKbI3bLT
CHEKTPJIET] JKYTBUTY XKOJAKTaphl MOJIEKYJIAHBIH XUMUSUIBIK KYPBUIBIMBI TYPAJIbl aKImapaT Oepe/ii.

AlHAIMAJIBI JHEPT sl

Moutekyna KEHICTIKTEe TYTac JXYWe peTiHJe alHalIMalbl KO3FalbIC Kacail aynajsl. by
KO3FaJIbIC MOJICKYJIaHBIH aifHAJIMAITbl SHEPTUSCHIH aHBIKTANIbI.

Exi arompl MOeKyJIaHBI HHEPIUS MOMEHTI | O0naThiH alfHAIMaNbl J)KYHe peTiHIe KapacThIpyFa
0oapl. OHBIH KBAaHTTAJIFaH aifHAIIMAITbl SHEPTUSCHI:

Eaiin = h2J(J + 1) / (872D

dbopMyInacel apKbLIbI AaHBIKTATAIBI.
Mynnars J - aifHaTMabl KBAHTTHIK CaH, OHBIH MOHJIEPI:

J=0,1,23,..
00Jybl MYMKIH.
WHepryst MOMEHTI aTOMJIap/IbIH MaccachlHa )KOHE OJIap/IbIH aifHaly OCiHE KaThICThI OpHAJIaCybIHA
OaitnmanbIcThl. EKi aTOMIBI MOJIEKYIIa YIIiH HHEPLUS MOMEHTI XKYBIK TYpJe:

I=pr?

OPHETIMEH aHBIKTAJIAIbI.
MyHJaFHI L - KEATIpUIreH Macca, all I - aToMIap apachblHIaFbl KAIIbIKTHIK.
AlfHanManel  SHeprus JeHreinepi Oip-OipiHEeH casbICThIpMalibl TYpPAE a3 JHEPrusiMeH
epekmerneHeni. COHIBIKTAH Ta3a aifHaIMaJIbl CIIEKTPIIEP HETi3iHeH MUKPOTOIKBIH/IBIK KOHE aJbIC
UHOPAKBI3bLT aliMakTapaa Oaiikanassl.
MonexynaHblH aifHaIMalIbl KO3FAIBICHIH 3€PTTEY apKbUIBI OHBIH T€OMETPHUSUIBIK KYPBUTBIMBI MEH
aTOM/Iap apachIHJIaFbl ApaKaIIBIKTHIK TYpaJibl aKmapaT aiayFa 001abl.

MouieKkyJIaHBIH TOJBIK JHEPTUSCHI

MorekyaaHbIH TOJBIK 1IIKI HEPTUSACHIH AJIEKTPOHMABIK, TepOEICTIK >KOHE aifHaIMaibl
SHEPTUSIIAPABIH KOCBIHIBICH PETiH/IE )KYBIK TYP/E KOpceTyre 00mabl:

E = Eaa + ET1ep0 + Eaiin

Byt epHEK MOJIEKYITaHbBIH SPTYPITi KO3FAIIBICTAPBIHBIH YHEPTETHKAIBIK YJIECIH OOJIeK KapacThIpyFa
MYMKIHJIIK Oepei.

OHeprus JeHreWNepiHiH [amanapbl ofeTre Oip-OipiHeH eadyip epeKIIeseHeIl.
DEeKTPOHBIK ACHTeHIepAiH apaKallbIKTBIFbI €H YJIKEH, TepOeiCTIK AeHIeHepIiKi 0/1aH Killi, aJ
alfHaIManbl JICHTCUNIEepAiH apakambIKTBIFBl €H a3 Oomaapl. COHIBIKTAH SJIEKTPOMArHUTTIK
CHEKTPAIH 9pTYpJli aliMaKTapbhl MOJIEKYJIAHBIH SPTYPJl dHEPreTHKAIBbIK ©3repiCTepiH 3epTTeyre
MYMKIHJIK Oepei.

DJEeKTPOHBIK aybICylap KeOiHece YIbTPaKYJITiH >KOHE KepiHeTiH aiiMmakrapna Oaiikamaibl.
TepOemicTik aybicynap HHOPAKBI3BLT aiiMaKTa MaHBI3IbI OPBIH aJlaJIbl.

AltHanmMalel - aybIcyllap MHKpPOTOJIKBIHABIK JKOHE ajbic WHQPAKBI3bUT aiiMakTapiaa

3epTTene/i.



Mounekynanarsl OV KO3FaJIbICTap TOJBIK TOYyeJCi3 emec. MbIcaibl, MOJIEKYJIaHbIH TEPOETICTIK
KYH1 ©3repreH Ke3/le OHbBIH aifHaIMabl HEepPrus JIeHreinepi ae e3repyi MymkiH. COHABIKTaH
TOKIPUOCITIK MOJICKYJIATIBIK CIIEKTPJIEp OTe KYpAesi KYpPbUIbIMFa He 00JIaIbl.

MovJiekyJaHbIH MOTEHIHAIIBIK JHEPTUACHI

Mosekynanarbl aTOMIApIbIH ©3apa dceplieCyi OHBIH IMOTCHIUAIIBIK SHEPTUSCHIH
aHbIKTaAbl. EXi aToMIbl MOJNEKyJa jKaFaaiblHAa MOTCHIMAIABIK SHEPTUsl HETi31HeH aTromaap
apachIHIAFbI I KAIIBIKTHIKKA TOYEI 1 00 Ibl.
[ToTeHIMAaNABIK SHEPTUSHBL:

U=U(r)

TYpiH/E KepceTyre Oomabl.

byn ¢ynkmus atommapasiH Oip-OipiHe KaThICTBI OpHajacyblHA OalIaHBICTBI OJIAPIBIH
e3apa acepiecy SHEPTUSCHIHBIH Kalail e3repeTiHid cunartaiiasl. Erep eki atom Oip-OipiHeH eTe
aJbIC OpHayIacca, oJapIblH 63apa dcepiiecyl dJICipei/l JKoHe MOTEHIIUAABIK dHEprus Oenri 0ip
IICKTI MOHTE JKaKbIHAAWIbl. ATOMIAp JKaKbIHJIaFaH Ke3/I¢ OJapAbIH apachblHAa TAPTBUIBIC KYII
naiina Oomanel. benrimi Oip KamIbIKTBIKTa TapThUIBIC IMEH TeOLTy Kymrepi TeHecedi. by
KAIIBIKTHIK TEIe-TCHIIK apaKaIIBIKTHIFbI IS aTalabl )KOHE Te APKBUIBI OSNTiICHEeII.
Tene-TeHaiK KaraalbIHa TOTCHIIMAIIBIK YHEPTUS ©31HIH €H TOMEHIT MOHIHE He 00JIa Ib:

U(re) = Umin

Ochl KYi MOJIEKYJIaHbIH TYPAKThI KyHiHE COMKeC Kelei.

Erep aromumap r. MoHIHEH aybIcTaca, MOJIEKYJIAaHBI CO3y YIIIH DHEPrusl KaXeT Oojaabl >KoHE
MOTEHLUANABIK 2HEeprusi apraiasl. Erep atomumap r. MOHIHEH jKaKbIHIAaca, SAPOJNAapAbIH e3apa
TeOlTyl eTe Te3 kymedemi. COHABIKTAH MOTCHIMAIABIK YHEpPrusi ga Kypt ecexi. Ockburaidiia,
MOJIEKYJIaHbIH MOTEHINAIBIK SHEPTUSACHIHBIH rpaduri Tene-TeHIiK KallbIKThIKTa MUHUMYMFa He
00JaTbIH KUCBIK TYpiHE O01abl.

IMoTeHUMANIBIK YHEPTUAHBIH ATOMIAP APAKANIBIKTHIFbIHA TIYeJILTiri

Exi aTroM/1p1 MOJIEKYJTaHBIH TTOTEHITUANIBIK YHEPTUSCHIHBIH I' apaKaITBIKTHIKKA TOYEIILIIT
MOJIEKYJIaHbIH TYPAKTBUIBIFBIH TYCIHIIPY YIIIIH ©6T€ MaHBI3IbI.

[ToTeHnManAbIK SHEPTUSHBIH €H TOMEHI1 HYKTECI I' = . )KaFJaiibiHa colikec keneni. byn Hykrene
MOJIEKyJa €H TYPaKThl Kyiijie 60mabl.

I < r. 6onran ke3ne aromaap Oip-OipiHe ThIM aKblH OpHanacaabl. byn skarmaiina
APOIAPBIH IIEKTPOCTATUKAIBIK TEO1TY1 KYIIEHin, MOTeHIIUAABIK YHEPT s T€3 OCE/i.

r > r. OonraH ke3ie aromjaap Oip-OipiHeH anbicTaiapl. benrimi Oip miekke eliH
MOJIEKYJIaJIaFbl TAPTHUIBIC KYIITEepPi 0achiM OOJBIM, KYHEHIH SHEPTHsICHl apTaabl. ATOMIap eTe
YJIKEH KallIbIKThIKKA KETKEH Ke3/1€ MOJIEKYJIaJIbIK OaislaHbIC dicipeiiai.

MonekynaHblH TOTEHIIUANIBIK YHEPTHACHIH CUMATTAY YIIIH SPTYPJi MaTeMaTHKaJbIK
Mozaenbnep KonmaHeuianel. ComapaeiH Oipi - Mop3e mnoTteHmmansl. O MOJEKYTaJIbIK
0ailIaHBICTHIH HAKTHl KACHETTEPIH TAPMOHMSIIBIK MOJICNIbIe KapaFraH/1a ®KaKChIpaK CUTIATTa IbI:

U(r) = D[1 — exp(—a(r — r.))]* — D.

Mynnarsl D, - MoNeKynanbIK OaillaHbICTBIH AUCCOIMAIIMS DHEPTUSIChIHA OAIaHBICTHI MIaMa, T. -
TeTe-TeH/IK apaKaIIbIKTBIFBI, a - MOTEHIIUAJIBIK KUCHIKTHIH MINIHIH aHBIKTAUTHIH MTapaMeTp.
Mop3e moTeHIMATbIHBIH MaHbI3bl €PEKILENITi - 0 aTOMIap apaChIHIAFbI KAIIBIKTHIK THIM YIKEH
OoJFaH Ke3/e MOTEHIHAIIBIK SHEPTUSHBIH OeNTiIl O1p IEKKe KaKbIHAAYbIH KOHE MOJIEKYJIaHbIH
JTUCCOLMAIUSTIAHY MYMKIH/IITIH €CKepe/Ii.
["apMOHMSUTBIK KYBIKTay/la Tele-TeHIIK MaHBIHJIAFbl MOTCHIMAJIBIK SHEPTUSHBI KaparanbiM
Typze:

U(r) = U(re) + 1/2 K(r — re)?



TYpiHAC JKa3yFa O0JaIbl.
MyHparsl k - MOeKyTaIblK OaiIaHBICTBIH KYII TYPaKTHICHI.
Erep r — 1. a3 OoJica, MOJIEKyJIaHBIH TepOENiCiH TApMOHMSIIBIK OCHUIUISITOP PETIHAE KapacThIpyFa
6omanpl. Byn xybIkTay MHQPAKBI3bUT CIIEKTPOCKOMUSIHBIH TEOPHSUIBIK HEri3/epiH TYCIHIIpyae
KEHIHEH KOJIJIaHbLIa/Ibl.
I[oTeHMANIBIK IJHEPTHS KIHE MOJIEKYJIAHbIH Tepoetici

MonekymnanbiH TepOeiiCiH MOTEHIUAIABIK YHEPTHsl KUCBIFBIMEH OaillaHbICThIPa OTHIPHII
Tycinmipyre Oomansl. Teme-TeHIIK KaFmalblHOAa aTOMIAp r. APAaKALIBIKTHIKTa OpPHAIACa/IbI.
ATomzap Temne-TeHIIK JKarlailblHaH aybITKbIFaH/1a KaJIIbIHA KEATIPYII Kyl naiaa 6oxansl. by
KYIII aTOMIap/Ibl KalTalaH Tene-TeH K KaFJalibiHa KalTapyFa ThIPBICAIbI.
["apMOHMSITBIK JKYBIKTaya KaJllbIHa KeNnTipyini Ky ['yk 3aHbIHA yKcac:

F=-k(r-r.)

TYPiHJE ’ka3blaaabl. MyHAaFbl MHHYC TaHOACHI KYIITIH aTOMIAp/bIH TEIe-TCHIIK JKarIalibIHaAH
aybITKy OarbIThIHA KapaMa-Kapchl OaFbITTAFAHBIH KOPCETE/I.
TepOenic xuimiri aToMaapAblH MaccachlHa >KOHE Oailnanbpic KyuriHe Toyengi. Exi atomabl
MOJIEKYJIa YIIIiH TapMOHUSUIBIK JKYBIKTay/1a TepOeITic )KUIIIITi:

vrep6 = 1/(2m) \/(k/p)

(dbopMynachIMEH aHBIKTAIA/IbI.

byn epHek HMH(PAKBI3BUI CHEKTPOCKONHUS YIINH oTe MaHb3abl. Cebedi XUMUSIIBIK
OailJIaHBICTBIH KYII TYPAKThICKI kK JKOHE aroMaapAblH KeNTIpUIreH Maccachl | e3repce,
MOJIEKYJIaHbIH TepOemic Kuliiri ae esrepeai. Mpicaibl, Oipael XUMUSIIBIK OalIaHBICTa KEHLI
aToOMJapJIbIH TepOeric XKUUTri ayblp aToMaapra KaparaHza >KoFapbl 0omanbl. OChl TIPHHIIAI
M30TOITHIK BIFBICYJIAPABI 3€PTTEYAC 1€ KOIAAHBLIA IBI.

MoJieKyJaHbIH JHEPTreTHKAJIBIK JeHIeilJIepi jKoHe CeKTp

Monekyna SHEpTUSCBIHBIH KBAaHTTAIYbl OHBIH CIEKTPiHIH Maiaa 6omysiHa cedern 6omaabl.
Monekyna 0ip SHEPreTHKAIbIK KYWIEH €KIHII SHEePreTUKAIBbIK KYWre OTKEeH Ke3ne Oenriii Oip
SHEPTHs MOJIIEP] KYThIJIaAbl HEMECEe IIBIFapbLIaIbI.
JKyThUTFaH HEMece MIbIFapbUTFaH (OTOH SHEPTUSCHI:

AE = hv

HIapTHIMEH aHbIKTaNaabl. COHABIKTAaH MOJICKYJIAaHBIH YHEPTeTUKAIIBIK IEHIeHIepi MEH CIIEKTpeTi
JKOJIaKTapAbIH apachlH/a Tikeneil Oaitnanbic Oap.

Erep mMonekyina ToMeHri SHEpreTUKAJIBIK KYWIeH jKOFaphl Kyire eTce, (POTOH SHEPTUACHI

KyTelnanel. bysn mpomnecc HMHQPaKbI3bUl CHEKTPOCKOMUAA JKYTHUTY >KOJAKTapbIHBIH Maijga
OomybIHa oKeneni. AJl KO3FaH MOJIEKYyJa »OFapbl KYHJIEH TOMEHI1 Kyire eTkeH Ke3ne (OTOH
HIBIFAPYBl MYMKIH.
MosnekynanslK  CIEKTPIIH  KYPACTUIrT A3JEKTPOHMBIK, TEPOCTICTIK KoHE alHaIMalbl
JIeHreinepIiy e3apa opHajgacybIMeH OailaHbICThI. bip aeKTpoHIbIK aybicy OipHerie TepOeicTik
aybICyJIapMeH, all opOip TepOemicTik aybicy OipHele aiHaIMaibl aybICyJapMeH Kartap Kypyl
MYMKiH. COHJIBIKTAH TOXKIpHOENIK MOJIEKYJaNbIK CHEKTpJepAe KOITereH ChI3BIKTap HeMece
KoJlaKTap OaliKamasbl.

NHdpakbI3blI CIEKTPOCKONMUSIMEH 0allIaHbICHI

WHpakpi3pll CHEKTPOCKOIMUSHBIH HETI31H/IE MOJIEKYJIaHbIH MH(QPAKbI3bLUI COyJIeNIeHy Il
KYTYBI KaTelp. Mosekyna HHQpaKbI3bUT POTOHBI KYTKAHIA OHBIH TEPOEIICTIK SHEPreTUKAIIBIK
KYH1 e3repyl MyMKiH. bipak ke3 kenreH tepOenic HHGPaKbI3bLI CayJIeNeHy Al MIHAETTI TYpAE KyTa
oepmeiini. MHbpakp3pul coyreneHyMeH OelceHal ocepriecy YIIiH MOJEKyJaHblH TepOenici



KE31HJIe IUIOJIbJIIK MOMEHTTIH e3repyl KaxkeT. byn mapT MoJeKymanblK TepOemcTepIiH
UH(PAKBI3BLI CIIEKTPIETT KOPIHYIH aHBIKTaWTBIH HET13T1 KpuTepuiliep iy Oipi 00JbIN TaObLIa b

OPTYpJIl XUMUSJIBIK OaliaHbIcTap oOpTYpial xkuidikrepae tepoeneni. COHIBIKTaH
WH(QPAKBI3BUT CHEKTPACT] KYTHUTY >KOJTAKTAPBIHBIH OpPHAJIACybl MOJICKYJIAHBIH KYPaMbIHIAFbI
(GyHKIMOHAABIK TONTAPABI aHBIKTayFa MYMKIHIIK Oepei.

Meicansr, O—H, C—H, C=0, N-H xone 6acka na 6aitiaHbIcTapabIH TEPOEITiCTIK )KUUTIKTEP1
Oip-OipineH epekmieneHel. OcblFaH OalIaHBICTBI OJAP/IbIH CHEKTPJET] JKOJAKTaphl Ja OpTYpIIi
alimakrapna opHanacaabl. MTHQPAKB3BLUT CIEKTPOCKOMUSHBIH OChI SPEKIIEIIri 3aTThIH CalaIbIK
KYpaMbIH aHBIKTAy/1a dKoHE MOJIEKYJIAIbIK KYPbUIBIMIBI 3€PTTEYe KeHIHEH MaijanaHbuIabl.

KoMO0uHAIMSAJIBIK IANIBIPAY CHIEKTPOCKONMUACHIMEH 0alIaHbICHI

KoMOuHanusinplK 1mamsipay HemMece PamaH CHEKTpOCKOMMSCHIHAA J1a MOJIEKYJIaHbIH
TepOeICTIK dHEPreTUKAIBIK Kyisepi 3epTrenedi. bipak MyHJa HETI3ri 3epTTENeTiH KYOBLIBIC
COYJICJIEHYIIH JKYTBUIYbl €MEC, YKapbIKThIH MOJIEKYJIaMEH OCEpJIECKEHHEH KEWIHT1 MIalIbIpaybl
OOJIBIIT TaOBLITAIBI.

Paman criekTpiHzeri CIeKTPIIIK bIFBICYJIAP MOJIEKYJIaHbIH SHEPreTUKANBIK ICHIeHIepiHiH
alpIpMaNIBUIBIFBIMEH OaimaHpICcThl. COHIBIKTAH MOJICKYJIAHBIH TEpOECTICTIK SHEPTUSCHIH OlTy
oHbIH PaMaH criekTpiH TyciHaipy YIIiH Ae KaxeT. MHppakbI3bU1 )koHe Paman criekTpockonusiiapsl
0ip-OipiH TONBIKTBIPATHIH omicTep Oonbim TabbUTagel. Kelbip MonekynanblKk TepOernicTep
WH(]PaKbI3BLUT CHEKTPJE KaKChl Oaiikaica, Oacka TepOemictep PamaH crieKTpiHAe KapKbIHJIbI
00JTyBI MYMKIH.

Ocpl cebenTi MOJIEKYIaHbIH AJIEKTPOHIBIK, TEPOEIICTIK XKoHe allHaIMallbl SHEPTUsIapbIH,
COHJIaii-aK MOTEHIMAJIBIK YHEPTUSACHIHBIH KYPBUIBIMBIH TYCIHY €Ki CIIEKTPOCKOTHSIIBIK SIICTiH
JIe TEOPHUSIIBIK HET131H KYpanIbl.

Monexkyna - e3apa OaillaHbICKaH aTOMIapJaH TYPAaThIH KBAHTTHIK )Kyiie. OHBIH SHEPTHSICHI
Y3IIKCi3 eMec, Oenrii Oip TUCKPETTI SHEPTeTHKAJIBIK JICHIeHIEPICH TYPaIbl.

MonexkynaHblH 1IIKi HEPTUSCHIH JKYBIK TYPHE 3JCKTPOHIBIK, TEPOETICTIK XKOHE aifHaIMalIbl
SHEPrUsIapbIH KOCBIHIBICH PETIH/IE KopceTyre 0onaibl:

E = Eaa + ET1ep0 + Eaiin

OJEeKTPOHIBIK DSHEPrusi MOJEKyJIaJaFrbl 3JCKTPOHIAPIBIH HSHEPreTUKAIbIK KyHiMeH
aHbIKTasaabl. TepOemicTiK S3Heprysi aToMIapIbIH 01p-0ipiHe KaThICThI TepOeIMel KO3FalbIChIMEH
OaiimaHbICThl. AN alfHamIMalbl SHEpPruUs MOJEKYJaHbIH KEHICTIKTeri aiHaly KO3FaJIbIChIH
CUTIATTaMIbI.

Exi aToMIpl MOJIeKyJIaHBIH MaHBI3/Ibl CUIIATTaMaapblHBIH Oipi - aTOMAAp apachlHIaFrbl
TETNe-TeHIIK apaKaIIBIKTBIK. Byl KalmIBIKTBIKTa MOJIEKYJAHBIH ITOTCHIUANIBIK SHEPTHSICHI
MUHHMYM MOHT€ e 00Jaibl.

[ToTeHIMaNABIK SHEPTHSAHBIH aTOMJAAp apaKalIBIKTBIFBIHA TOYENJIUIIrT MOJEKYIaHbIH
TYPaKThUIBIFBIH, TEPOEICIH jKOHE TUCCOIMALMSIAHYBIH TYCIHAIpyre MyMKiHaik Oepeni. Tene-
TEHJ1K MaHbIH/JIa MOJIEKYJIaHbl TAPMOHUSUIBIK OCLIMIUIATOP PETIH/IE KapacThIpyFa 00aabl.

MonekynaHblH SHEPTUSCHIHBIH KBAaHTTAIybl OHBIH CHEKTpIHIH Maiia OolyblHA Heri3
0omanpl. DHEPreTUKAIIBIK JIEHIeMIep apachbIlHAaFbl aybicyap Ke3iHae (GOTOH KYThLIalbl HeMece
HIBIFAPbUIAIBI )KOHE OJIAPIbIH YHEPTUSACHL:

AE = hv
KaTBIHACHIMEH aHBIKTAJIAIbI.

Ocpl 3aHJIBUTBIKTAp UHQPAKBIZBLT KOHE KOMOUHAIHSUTBIK HIanbIpay
CHEKTPOCKOMHUSICHIHBIH ~ TEOPHSUIBIK ~ HETi3iH  Kypaiapl.  VHQPaKBI3BLT  CHEKTPOCKOMHS
MOJIeKyJalapblH ~ TEpOeNICTIK  aybICylapblH  3epTTeyre  MYMKiHIIK  Oepce, Paman
CIIEKTPOCKOIHUSICHI MOJIEKYJIAHBIH TEPOEITICTIK KYIepi Typaabl KOCBIMIIA aKmapaT Oepe/i.



Bbakbliay cypakrapsbl

Monekyna ereHimMi3 He KoHe OHBIH HETi3T1 KO3FaJIbIC TYPJIEpPiH aTaHbI3.

Exi aTom1bI MOJIEKYJIaHBIH TOJIBIK YHEPTUSCHI KaHIal HeTi3ri KypamIacTapaaH Typajbl?
Monekyma SHEpTHsACHIHBIH KBAaHTTAIYBI ACTCHIMI3 He?

MosieKyIaHbIH AIEKTPOHIBIK SHEPTUSCHI KaHaal (PU3UKAIIBIK IPOIIECTEPMEH
OailIaHbICThI?

5. TepOemicTik 3HEprus AereHimi3 He?

6. TepOemicTik YHEPTUSHBIH KBAHTTHIK JCHIEIIep] Kamaid cunaTTanaasl?

7. A¥HamMaIbl SHEPTUSHBIH MOJICKYJIa KYPBUIBIMBIH 3€PTTEYACTi MaHbI3bI KaH1al?
8

9

AN

MoutekynaHblH TOTEHITUAIIBIK SHEPTUSICHI aTOMIAP apaKAIIbIKThIFbIHA Kalail Toyei?
Tene-TeHaiK apaKalIbIKTHIK ACTeHIMI3 HE?

10. MonekynaHbIH MOTEHIAIABIK SHEPTUSCBIHBIH MUHIUMYM HYKTeci HeHi Ounipei?

11. F'apMOHUSUTBIK OCIIMJUIATOP MOJIEII MOJICKYJIaHbIH KaH/ ali KACHETIH CHIIaTTayFa
MYMKIiHJIIK Oepeni?

12. MonekymnayiblK CIIEKTP/IH IMaii1a 601y MEXaHU3Mi KaH1ai?

13. AE = hv TenzeyiHiH (HU3UKATBIK MaFBIHACKIH TYCIHIIPIHI3.

14. H}pakbI3bLI CIIEKTPOCKOIHSIA MOJICKYJIAHBIH KaHIall YHEPTETHKAIBIK aybICYyJIaphl
3eprrenei?

15. MonekynanblH TepOenic KHUUIIr aTOMIapIbIH Maccachl MEH XUMUSIIBIK OailiaHbIC
KYIIiHEe Kaiai Toyenmi?

16. MHdpakpI3bL1 s)xoHe PaMaH crieKTpOCKONUsIapbl MOJICKYJIAaHBIH SHEPTETUKAIIBIK
KYPBUIBIMBIH 3€PTTEY/I€ Kalai TOJBIKTHIPAIBI?



