Kati Dénecin Kuantum Mekaniksel

Cozumu

Otelenme ve titresim yaninda molekiillerin dénme hareketlerinin de kimyadaki 6nemi biiyiiktiir.
Iki atomlu molekiillerin dénme hareketi rijid rotor modeli ile incelenmektedir. Rijid rotor
modeli donme-titresim spektrumlarinin agiklanmasi ve molekiil yapisinin aydinlatilmasinda

kullanilmaktadir.

Eger, taneciklerin donme eksenine olan uzakliklari ve dolayisi ile tanecikler arasindaki uzaklik

sabit ise iki atomlu molekiillere benzeyen boyle bir sisteme rijid roto (kati doneg) adi verilir.
Donme diizlemi sabit kaldiginda sisteme sabit eksenli rijid rotor adi verilir.
Donme diizlemi siirekli degisen iki atomlu molekiillere serbest eksenli rijid rotor denmektedir.

Kuantum mekaniginin varsayimlar1 kullanilarak iki kiitleli bir rijid rotor i¢in Hamiltonian

operatdrii ve 6zdeger esitligi asagidaki gibi yazilir.
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Varsayim 3-4:
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Donme sirasinda 68 ve ¢ acilar1 degistigi halde tanecikler arasindaki r uzakligir sabit

kaldigindan dalga fonksiyonu yalnizca 6 ve ¢’ya bagli olacaktir.

v(0,9) =Y(0,9)

seklinde gosterilen bu dalga fonksiyonunun r’ye gore tiirevi sifir olacagindan 6zdeger denklemi

asagidaki seklini alir.
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Dalga fonksiyonu Y =Y(0,¢) = 0(0)®(¢p) = OD seklinde yazildiktan sonra oOzdeger

denklemi degiskenlerine ayrilarak asagidaki esitlikler bulunur.
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Basit bir diferansiyel denklem olan birinci esitlik ¢oziilerek dalga fonksiyonu normalize

edildiginde

Bagintis1 bulunur. Buradaki m; son iki esitligi birbirine baglayan dénme kuantum sayist olarak

bilinir.



