
Әр тақырыпта бір есеп, берілгендері, қолданылатын формулалар, қадамдық шешуі және 

физикалық түсіндірмесі берілген. Есептер молекулалық спектроскопия, ИҚ және Раман 

спектроскопиясы бойынша стандартты теориялық қатынастарға негізделген. 

Негізгі тұрақтылар: 𝑐 = 2.9979 × 108 m s−1, ℎ = 6.6261 × 10−34 J s, 𝑁𝐴 = 6.0221 ×
1023 mol−1, 1 u = 1.66054 × 10−27 kg. 

4-тақырып. Көпатомды молекулалар. Ангармониялық осциллятор 

Есеп 4. Негізгі жолақ пен бірінші обертонның орнын анықтау 

Есеп шарты. Ангармониялық осциллятор үшін 𝜔𝑒 = 3000 cm−1, 𝜔𝑒𝑥𝑒 = 60 cm−1. 𝑣 =
0 → 1 негізгі ауысуы мен 𝑣 = 0 → 2 бірінші обертонның толқын сандарын есептеңіз. 

Шешуі. Тербелістік терм: 
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Негізгі ауысу: 

𝜈01 = 𝐺(1) − 𝐺(0) = 𝜔𝑒 − 2𝜔𝑒𝑥𝑒 . 

𝜈01 = 3000 − 2(60) = 2880 cm−1. 

Бірінші обертон: 

𝜈02 = 𝐺(2) − 𝐺(0) = 2𝜔𝑒 − 6𝜔𝑒𝑥𝑒 . 

𝜈02 = 6000 − 360 = 5640 cm−1. 

Жауабы: негізгі жолақ 2880 cm−1; бірінші обертон 5640 cm−1. 

Түсіндірме. Гармоникалық модельде обертон дәл 2 × 2880 = 5760 cm−1 маңында күтілер 

еді. Ангармониялық әсер обертонды төменгі толқын санына ығыстырады. 

 


