Quantum Chemistry

Corrections 4

1. Inthe far infrared spectrum of H"®Br, there is a series of lines separated by 16.72 cm™. Calculate the
moment of inertia and internuclear separation in H"®Br.

Comme on I'a vu au cours, les transitions rotationnelles d'une molécule diatomique sont séparées, dans
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2. The =0 — I=1 transition for carbon monoxide (**C*0) occurs at 1.153 - 105 MHz. Calculate the
bond length in carbon monoxide.

La fréquence d'une transition rotationnelle vaut, v =2B(1+1)
Dans notre cas, la transition a lieu de linitiar = 1 & lina = 0, avec v=2Bet B=5.765-10"s™"
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3. In Cartesian coordinates,
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Use the following equations that relate Cartesian and spherical coordinates
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to show that in spherical polar coordinates,

On connait L, :—ih[xai— yaiJ en coordonnées cartésiennes et on cherche a I'obtenir en coordonnées
y X

sphériques. 1l faut donc exprimer X, y, % et % en fonctionder, & et ¢.
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En effectuant maintenant les substitutions dans I’expression de départ, on obtient:
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