
§4.2  分子的转动光谱

eqR 在转动过程中保持不变

假设： 
     1 :   两原子A, B可看作质点，其质量为 
     2 ：原子间平衡距离

ba mm ,

       设想分子绕质心C以角速度  作转动：

     线速度： CAA Rv 
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同时有：
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故分子的总转动能为：
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记为

由此可以得到：

BAR  




 2)(
2
1 

BA

eqB
A MM

RM
M 2)(

2
1 

BA

eqA
B MM

RM
M


22

2
1 


 eq

BA

BA R
MM

MM

2222 )(
2
1

2
1

2
1  I

I
IR eq 

2

2
1 M
I



记作
BA

BA

MM
MM




称为折合质量M为角动量

I为分子转动

惯量 



        可见分子的转动（二体）可以用一个质量为m的粒
子，以Req为半径，以 w为角速度旋转来模拟。

2

2
1 M
IR 

对于电子有： 22 )1(  llM l=0,1,2… 

对于分子（刚性转子）亦有：
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J也为转动量
子数

 l 为角量子
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（B为转动常数）

则有 )1(2)1(  JBhcJJE

说明：(只考虑吸收光谱) 

    转动光谱的选律： 
    (1)只有偶极距不为零的分子才有可能在 外界电磁
辐射的可变电磁场作用下，发生转动运动能级的跃迁表
现出转动光谱。    

1J     (2)只有在              的每二能级之间的跃迁其机率才是 
显著的。

J+2, J+3…是不可能的,只有J J+1是可能的。J



于是转动光谱各谱线的波数为：
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于是有下面谱线： 
  J=      0          1          2           3          4  
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    由上可见，
用刚性转子模型
研究双原子分子
的转动光谱，其
谱线是等间距的，
每两条谱线间的
距离均为2B。 
      由实验得到
的图谱中，可测
量两谱间的距离，
于是得到2B,从
而可计算分子常
数



由于分子的折合质量的数量级一般为（1~100）×1.66 ×10-27㎏，
Req的数量级一般为10-10m，故分子的转动惯量 I 的数量级为
（1~100）×10-47 ㎏·m2

如：     I≈ 10-47㎏·m2

则
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如：     I≈ 100×10-47㎏·m2
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因此分子的纯转动光谱在远红外和微波段。

（属远红外波段）

（属微波波段）
则



例：1H35Cl的B的实验值为10.395cm-1 

计算1H35Cl的转动惯量I为：
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采用振动光谱的数据计算的键长为0.1275nm。



        总之，转动光谱的重要性在于由测得的转动谱线的
波数确定B  值，进而计算双原子分子的转动惯量 I 和分
子的核间距Req。

总结：

转动光谱的条件：

1、偶极距不为零的双原子分子才有转动光谱如HCl。

2、符合转动光谱的选律△J=±1


