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Abb. 9.1. Rotationsspektrum
von HCl in der Gasphase. Ab-
sorptionsspektrum. Die Minima
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Der nicht-starre Rotator (2-atomig)
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O= kM W

Isotopieeffekte in der MW-Rotationsspektroskopie
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Stark-Effekt

J M
B 0 Ae=+6/126
——— el 41 _
2 Y — ey i Ae=+3/126
1 3 ) Ae = —6/126
Ae = (+—+—
10 126 4B
- — X 0 Ae=+1/5
L 4 < =
1 t T - L 1 Ae=-1/10
2B
0 ' ~ —
T~ 0 Ae=-1/3
E=0 E+£0

(gezeigt sind nur Ubergdnge fiir M ,=0)

Haken & Wolf, Molektilphysik und Quantenchemie



Rotation im symmetrischen Kreisel
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Figure 5.7 Eight components, with K = 0-7 and separated by centrifugal distortion, of the

J = 8-7 microwave transition of SiH,NCS.

Abb. 9.10. Ausschnitt aus dem

Rotationsspektrum  des  sym-
metrischen Kreisel-Molekiils
CH3F., schematisch. Die durch
die Quantenzahl J gekenn-
zeichneten Zustinde (oben)

spalten weiter auf nach der
Quantenzahl K (unten). Nach
Banwell

Haken & Wolf, Molekiilphysik und Quantenchemie
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Rotationsspektren von Molekilen der Symmetrieklassen T,, O,
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Figure 5.10 Part of the far-infrared spectrum of silane, (Reproduced from Rosenberg A., and
Ozier, 1., Can, ), Phys., 52, 575, 1974).



Energieterme und Auswahlregeln in der MW-Rotationsspektroskopie
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Bindungsabstande und —winkel aus der MW-Spektroskopie

Tabelle 2.3: Beispiele fiir Molekiildaten aus der Mikrowellenspektroskopie

Molekiil Typ Bindungslinge (nm) Bindungswinkel (Grad)
NaCl zwelatomig 0.23606 +0,00001 —

: 0.1164 +0,0001 (CO)
W e { 0,1559 40,0001 (CS) =

{0,106 317 £0,000 005 (CH)
0,115 535 £0,000006 (CN) =3

NH: symm. Kreisel 0.1008  £0,0004 107,3 £0,2

0,10959 +0,00005 (CH) } 108,0 +0,2
0,178 12 +0,00005 (CCI) . (HCH)

H»O asymm. Kreisel 0,095 84 £0,00005 104,5 +0,3
O3 asymm. Kreisel 0,1278 40,0002 116,8 £0,5

HCN linear

CH;Cl symm. Kreisel

Banwell & McCash, Molekiilspektroskopie



Bindungsabstande und —winkel von Pyridin

Abb. 9.11. Abstinde in pm und
Winkel im ebenen Molekiil Py-
ridin, aus Rotationsspektren ab-
geleitet. Nach Labhart

15953

Haken& Wolf



Unraveling the internal dynamics of the benzene dimer: a combined theoretical and microwave spectroscopy study

Melanie Schnell *3b, Undine Erlekam ¢, P. R. Bunker <4, Gert von Helden ¢, Jens-Uwe Grabow ¢, Gerard Meijer ¢ and Ad van
der Avoird *<f

PhysChemChemPhys 2013, 15, 10207-10223
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Rotationsspektrum von NO
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