Spektroskopia fourierowska wysokiej rozdzielczosci rzadkiego izotopologu tlenku
wegla 12C'80 oraz analiza deperturbacyjna stanu A'II(v =1 - 3)
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Zbadano strukture rotacyjng poziomow oscylacyjnych v =1 - 3 stanu elektronowego A'Tl w rzadkim izotopologu
2C80. Analize wykonano w oparciu o bogaty zestaw danych eksperymentalnych o wysokiej doktadnosci
pochodzacych z dwoch komplementarnych technik spektroskopii fourierowskiej. Wysokorozdzielcze, emisyjne
pasma B'Z" - A'TI(0, 1), (1, 1), (0, 2), (0, 3) oraz C'Z" - A'TI(0, 1), (0, 2), (0, 3) zostaly zarejestrowane w zakresie
widzialnym przy uzyciu spektrometru Fouriera Bruker IFS 125-HR w Zaktadzie Badan Materialowych
i Spektroskopowych Instytutu Nauk Fizycznych Uniwersytetu Rzeszowskiego. Zrodtem widm byta chtodzona
powietrzem lampa z katodg wnekowa wypetniona drgzonym grafitem i statyczng mieszaning czasteczek tlenu *0»
i '®O,. Pomiary potozen linii spektralnych zostaty dokonane z doktadnoscig absolutng okoto 0,005 cm™'. Widma
absorpcyjne A'TI(v =1, 2, 3) «— X'T*(v=10), B'T'(v=0, 1) «— X'T*(v = 0) oraz C'Z*(v = 0) «— X'Z*(v = 0) 2C"*O
zostaly zarejestrowane przy uzyciu spektrometru prézniowego ultrafioletu z transformacjg Fouriera w synchrotronie
SOLEIL (St. Aubin, Francja), z dokfadnoscig 0,03 cm™.

Zestaw otrzymanych w ten sposob danych eksperymentalnych, wlaczonych do analizy, obejmowat 1738
wysoko- rozdzielczych przej$é pochodzacych z 13 pasm. Dla kazdego z poziomoéw oscylacyjnych A'TI(v = 1, 2, 3)
wykonano pelny rachunek deperturbacyjny w programie PGOPHER [1] w oparciu o Hamiltonian efektywny oraz
metode jednoczesnego rozliczania termow i statych molekularnych. W rezultacie otrzymano precyzyjne wartosci
statych molekularnych pozioméw A'TI(v = 1 - 3) oraz ich perturbentow: a”Z (v =10, 12, 13), ’T (v=4), &*A(v= 7),
D'A(v = 1, 4) i I'S(v=2, 3, 5), a takze parametry sprzezenia spinowo-orbitalnego oraz oddziatywania
rotacyjno- elektronowego typu L-uncoupling.

Wysoka precyzja pomiardéw oraz przeprowadzona weryfikacja wszystkich perturbentow mogacych mie¢ wpltyw
na poziom A'Tl(v=2), pozwolila po raz pierwszy zidentyfikowa¢ i w pelni scharakteryzowaé posrednie
oddziatywania stanu a’IT ze stanem A'Il w izotopologu '*C'®O. Ponadto, wykryto dwie znaczace, posrednie
interakcje: (D spinowo-orbitalne, spino-elektronowe i rotacyjno-elektronowe oddzialywania
a'll(v=14)~ T (v= 6) ~ A'Tl(v = 3), gdzie poziomem przenoszacym te oddzialywania jest €’X (v = 6); oraz (2)
oddziatywania spinowo-orbitalne a”X"(v = 14) ~ A'TI(v = 3) ~ €T (v = 6), gdzie posrednikiem jest poziom
A'TI(v=3). Charakterystyka oddziatywan wewnatrz-molekularnych zostala wzbogacona réwniez o podanie
procentowego udziatu charakteru 'TT i *IT w zbadanych poziomach ro-wibronicznych. Wyznaczono réwniez czynniki
Francka- Condona oraz r-centroidy dla wszystkich zbadanych pasm oraz elektronowe niezmienniki izotopowe
weryfikowanych oddzialywan wewnatrzmolekularnych.

Przeprowadzenie kompletnej analizy deperturbacyjnej pozioméw A'TI(v = 1 - 3) pozwolito na przedstawienie
nowego oraz znacznie szerszego opisu kwantowo-mechanicznego rozlegle i wielostanowo zaburzonego stanu A'Tl
w izotopologu '2C'O niz byto to znane do tej pory w literaturze. Obecna praca jest kontynuacjg badan nad precyzyjna
analizg struktury energetycznej stanu A'TI w izotopologach tlenku wegla opracowywanych przez nasza grupe [2-5].
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