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Die vorliegende Abhandlung befasst sich mit der Rotationsanalyse der Banden (1,0), (1,6)
und (2,6) des blauen Systems des SrO-Molekiils, als Fortsetzung zu den von I. Kovdcs und A.
Budé an den Banden (1,0), (1,1), (0,2), (0,3), (1,4) und (1,5) desselben Systems bereits durch-
gefiihrten Rotationsanalysen. Bei Anwendung der von diesen Verfassern fiir den unteren bzw.
oberen Zustand erhaltenen Resultate ergibt sich, dass die Rotationskonstanten B aus folgenden
zwei Formeln berechnet werden kinnen :

B} = 0,2937, — 0,0015; (v" + HB, { = 0,3380, — 0,0021, (v"/ + 3).

Kovdcs und Budé haben neuerdings die Rotationsanalyse der Banden
(0,1), (1L,1), (0,2), (0,3), (1,4) und (1,5) des blauen Bandensystems des SrO-
Molekiils durchgefiihrt [1]. Sie stellen hierbei fest, dass dieses Bandensystem
einem Elektroneniibergang 1IT—'X entspricht, und bestitigten sodann die
Annahme von Almkvist und Lagergvist [2], dass der 'X-Zustand mit dem
unteren Zustand des infraroten Bandensystems gemeinsam ist. Nach der Jetzten
Mitteilung von Almkvist und Lagerquist [3] ist auch der untere Zustand des
ultravioletten Bandenscystems des SrO-Molekiils mit dem unteren Zustand des
infraroten und des blauen Systems gemeinsam. Dieser 1X-Zustand ist zugleich
der Grundzustand des SrO-Molekiils.

In Erginzung zu den Untersuchungen von Kovdcs und Budé wurde die
Rotationsanalyse von weiteren drei Banden, nimlich der Banden (1,0), (1,6)
und (2,6) durchgefiihrt.

Auf die Untersuchungsmethode soll hier nicht niher eingegangen werden,
da die Ausmessung der Banden (1,0), (1,6) und (2,6) von derselben Aufnahme-
reihe vorgenommen wurde wie die Ausmessung der Banden (0,1), (1,1), (0,2),
(0,3), (1,4) und (1,5). Die beziiglichen Versuchsverhiltnisse sind ausfiihrlich unter
[1] angegeben.

Auf den Aufnahmen sind die Banden ineinander verflochten, oft wird ein
betrichtlicher Teil der Bande von Atomlinien iiberdeckt, die Ubersichtlichkeit
wird auch von fremden Banden gestort. Nichtsdestoweniger war in allen drei
Banden je ein Zweig — der Q-Zweig — erkannbar. Bei Verwendung des Q-Zwei-
ges wurden dann in allen drei Banden die beiden anderen Zweige mit der Methode
von Loomis und Wood [4] herausgesucht. Die Zweige konnten aber in keiner
Bande ganz bis zum Kopf verfolgt werden, weshalb die J-Quantenzahl mit
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TABELLE I
Die Wellenzahlen der Linien der Bande (1,0)

J R(J) QJ) PJ)
11 — — —
12 — — —
13 — — —
14 — — —
15 — — —
16 — 25 135,31 —
17 —_ 133,66 —
18 — 131,92 —
19 — 130,17* _
20 — 128,54 -—
21 — 126,52 -—
22 — 124,59 —
23 25 136,22* 122,43 -—
2 134,68 120,16 25 106,31*
25 133,00 117,90* 103,41*
26 131,22 115,65* 100,48*
27 129,33 113,13* 097,38*
28 127,25 110,56* 094,24*
29 125,09 107,86* 090,98%*
30 122,88 105,13* 087,63
31 120,51* 102,15% 084,10*
32 118,10* 099,15* 080,53
33 115,65% 096,18* 076,72%
34 113,13* 092,83* 072,97*
35 110,56* 089,64* 069,20
36 107,86* 086,39* 065,32*%
37 105,13* 083,06 061,43*
38 102,15* 079,65 057,43
39 099,15% 076,19 053,43
40 096,18* 072,47* 049,23%
41 092,83* 068,54 044,89*
42 089,64* 064,72% 040,49
43 086,29* 060,83 035,75*
44 082,71* 056,75 031,07*
45 079,12% 052,56 026,38
46 075,47 048,27 021,66
47 071,79* 043,94* 016,90*
48 067,96* 039,52 011,91
49 063,91 035,17* 006,68
50 059,78 030,57* 001,46
51 055,78 025,82* 24 996,18
52 051,43 021,10* 990,89
53 047,15 016,06 985,47
54 042,86 011,16 —
55 038,32 006,08 —
56 033,49 000,81 —
57 028,99 24 995,59 —
58 024,26 990,13 —
59 019,60* 984,87* —
60 014,39 979,56 —
61 009,33 — —
62 004,01 — —
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TABELLE II
Die Wellensahlen der Linien der Bande (1,6)

J R(J} QJ) P(Jy
21 — — —
22 — — —
23 21 388,85 21 374,79* -
24 387,82 373,49 21 359,47*
25 386,93 371,96 357,23*
26 385,82 — 355,03*
27 384,71 — 352,61*
28 383,47 366,47* 350,24*
29 382,21 364,87 3417,75*
30 380,78 362,70 345,31%
31 379,40 360,79 342,64*
32 377,86 358,75 339,89*
33 376,41 356,56 337,28%
34 374,79* 354,49 334,45*
35 372,98 352,21 331,68*
36 371,36* 349,80 329,03*
37 —_ 347,42 326,08*
38 367,65 345,07 323,13*
39 365,72* 342,64* 320,05*
40 363,79 339,89* 316,91*
41 361,64 337,28% 313,51*
42 359,47* 334,45% 310,09
43 357,23* 331,68* 306,79
44 355,03* 329,03* 303,44
45 352,61* 326,08* 299,98
46 350,24* 323,13* 296,37
47 341,75* 320,05* 292,73
48 345,31* 316,91* 289,25
49 342,64* 313,71 285,50%
50 339,89* 310,52 281,64
51 337,28* 307,20 277,76
52 334,45% 303,82 273,77
53 331,68* 300,44 269,75
54 328,75 296,85 265,53
55 325,74 293.35 261,58
56 322,71 289,79 257,12
57 319,41 286,09 —
58 316,34 282,18* 248,81
59 313,04% 278,35 244,48
60 309,68 274,63 240,11*
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TABELLE III

Die Wellenzahlen der Linien der Bande (2,6)

J R(J) Q) P(J)

11 — — —

12 — — —

13 — — —

14 — 21 891,57* —

15 — 890,52* —

16 — 889,56 —

17 — 488,33 —

18 —_ 887,18 —

19 — 885,87* —

20 — 884,48* —

21 — 883,10* —

22 — 881,63 —

23 — 880,03* —

24 21 892,72 878,24 21 864,26
25 891,57* 876,53 862,02
26 890,37* 874,74 859,75*%
27 888,96 872,91 857,27*
28 887,65 870,95 854,84
29 886,22* 868,95 852,26*
30 884,63* 866,76 849,54*
31 883,10* 864.61 846,84
32 881,45 862,37 843,95
33 879,72 860,04* 841,07*
34 871,87 857,73 838,07*
35 876,00 855,29 835,12*
36 874,00 852,75 832,04
37 871,98 850,25* 828,89
38 869,88 847,63 825,70
39 867,62 844,86* 822,30
40 865,45 842,03* 819,02
41 863,13 839,12% 815,66
42 860,76* 836,21* 812,16
43 858,36 833,16* 808,42
44 855,85 830,09 804,87
45 853,35 826,97 801,34
46 850,61 823,68 797,26
47 847,87 820,36 793,45
48 845,01* 816,99 789,55
49 842,13* 813,50 785,55*%
50 839,12* 809,97 781,53
51 836,21* 806,31 777,36*
52 833,06 802,59 773,08
53 829,70 798,81* 768,65
54 826,43 795,01 764,14
55 822,95 791,01 759,66
56 819,55 786,96 755,14
LY — 782,84* —

58 — 778,65 —
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Hilfe der Kombinationsdifferenzen der bereits analysierten Banden festgestellt
wurde.

Die grosste Mithe verursachte die Analyse der Bande (1,0), da ihre Intensi-
tit gering ist, die Linien diffus sind, und viele fremde Linien die Bande iiber-
decken.

Die Analyse der Bande (1,6) wurde durch den Umstand erschwert, dass
einige Linien des R-Zweiges und dann des Q-Zweiges gemeinsam mit den Linien
des P-Zweiges verlaufen, wobei diese drei Zweige bei vier Linien sogar
zusammenfallen.

In der Bande (2,6) sind nur bei der Uberschneidung des R-Zweiges mit dem
Q-Zweig einige gemeinsame Linien vorhanden.

Eine Kontrolle der erhaltenen Ergebnisse war dadurch gegeben, dass jeder
Zustand mit Ausnahme des Zustandes v’ = 2 aus zumindest zwei Banden
bekannt ist, wihrend der Zustand v"" = 0 in der Analyse von Lagerqvist vor-
kommt. So kénnen die Ergebnisse der durchgefiihrten Analyse trotz der vielen
storenden fremden Linien als zuverlissig bezeichnet werden.

In den Tabellen I, IT und III sind die Wellenzahlen der Bandenlinien
angegeben. Die diffusen oder zusammenfallenden Linien sind mit einem Stern
bezeichnet. Die fehlenden Linien waren jeweils von einer breiten Atomlinie
iiberdeckt.

Dic Indizes ¢ und d bezeichnen die beiden Komponenten der A-Verdopplung, wobe
sich ¢ auf das niedrigere und d auf das héhere Niveau bezieht.

Die Rotationskonstanten wurden auf die iibliche Weise — wie schon von
Kovdcs und Budé—bestimmt. Diese Konstanten sind in Tabelle IV zusammenge-

fasst.
TABELLE 1V
Die Werte der Rotationskonstanten B und D in cm™ 1
. | Ba . B o o B’ s
Bande | B | Mittel-| B, | Mitfel 1%; | und, m;; el B Datmer [ 1950 |2
wert wert wert wert wert wert
{1,0) 10,2912 0,2914 0,46 0,48 0,3371] — 0,40 —
- 0,2915 0,2917 0,48 0,52
(1,6) |0,2918 0,2921 0,50 0,56 0,3241 0,49
0,3242 0,55
(2,6) 0,2897| — {02899 — | 080 | — | 087 — l03242 0,60

Bei Beriicksichtigung der B-Werte der von Kovdes und Budé analysierten
Banden wurden fiir den unteren Zustand die Werte

B, = 0,3380, a, = 0,0021,
und fiir den oberen Zustand die Werte

B, = 0,2937, a, = 0,0015;
ermittelt.

3*
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Die Wellenzahlen der v,-Werte der einzelnen Banden wurden nach der
Methode von Kovdcs [5] berechnet. Diese Methode beruht auf dem Umstand,
dass aus den Wellenzahlen der Bandenlinien Kombinationen gebildet werden
konnen, welche — im Falle, dass keine Perturbation auftritt — unabhingig
von der J-Quantenzahl dieselbe Konstante ergeben. Diese Konstante ist im
wesentlichen der Wellenzahl von v, gleich. Bei Singulettzustinden lauten diese
Kombinationen aus den Linien des Q-Zweiges

1
g =S+ DQU—)—=(—HeU=rn="1
und aus den Linien des P- bzw. R-Zweiges

gen = -4+ DIPU) + R —2] —(J—DIPU + 1+ R — 1)} =

:vO—B”szRv

bzw.
g = %{(H DPU—1)+RI—]—(J — VP + R =

=y, + B = vpg.

Bei grosseren Quantenzahlen ist es méglich, dass diese sog. v,-Linien von
der Horizontalen abweichen. In diesem Falle mijssen auch die mit den Rotations-
konstanten D gebildeten Korrektionsglieder beriicksichtigt werden. Mit diesen
Korrektionsgliedern lauten die obigen Zusammenhinge folgenderweise

ge=v+ (D'—D")(J—1)J*(J+1),
gpr="pr +2D" + (D' — D"} (J — 1) J*(J + 1),
gpr =vpr —2D""+ (D" —D")(J -1 J2(J + 1).

Insofern kein Stérung vorhanden ist, ergeben die als Funktion der J-Quan-
tenzahl dargestellten go-,gpr- und grz-Kombinationen Horizontalen. Diese sog.
vy-Linien weichen an der Perturbationsstelle stark von der Geraden ab, weshalb
diese Methode auch dusserst geeignet ist, etwaige Perturbationen aufzudecken.
Wenn sich die Stérung im Q-Zweig befindet, so ist dies aus den go-Kombinatio-
nen ersichtlich. Die im P-bzw. R-Zweig auftretenden Perturbationen lassen sich
aus den gpr- bzw. den gpr-Kombinationen feststellen, je nachdem ob der obere
oder der untere Elektronenzustand gestért ist,

Abb. 1 zeigt die Bestimmung der v;-Linie der von den Verfassern analysier-
ten (2,6)-Bande.
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Abb. 1. Bestimmung von v, in der Bande (2,6) des blauen Bandensystems des SrO-Molek iils

Die vg-Werte sind durch einen weissen, die vpr-Werte durch einen schwarzen Kreis bezeichnet

Die die vg-Werte ausgleichende Gerade kann in der Abbildung nicht von der die vpgr-Werte
ausgleichenden Geraden unterschieden werden.

Es ist ersichtlich, dass eine Beriicksichtigung der D-enthaltenden Glieder
wegen der geringen Grisse von D'—D’’ nicht notwendig war. Die Entfernung
der zu v, und vpr gehorenden Geraden voneinander betrigt B’, sie kann aber
bei dem hier angewandten Massstab nicht wahrgenommen werden.

Die erhaltenen v,-Werte sind zusammen mit den Ergebnissen von Kovdcs
und Budé in Tabelle V enthalten, wobei die vy-Werte der von den Verfassern
analysierten Banden kursiv gedruckt sind.

TABELLE V
Die Wellenzahlen der Nullinien

v’

e

— 2514770 —
23 988,94| 24 502,36/ —
23 351,45 - —
22721,31  — —

— 12261298 —

— | 2199919 —

— | 21 392,77 21 899,70

SN R W N O

Aus den Wellenzahlen der vy-Werte wurden auf Grund der bekannten
Formel
__ (B + B
4 (B’ - B”)

VYsch = Yy

die Wellenzahlen der Bandenképfe berechnet. Diese Zahlen sind zusammen mit
den entsprechenden Angaben von Kovdcs und Budé in Tabelle VI zusammen-
gefasst.
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TABELLE VI
Die Wellenzahlen der Bandenkipfe
| o 1 2
v
0 — 25 149,86 —
1 23 991,29| 24 504,61 —
2 23 353,90 — —
3 22 723,90 — —
4 — 22 615,58 —
5 — 22 001,95 —
6 — 21 395,72| 21 902,44

Es wurden auch die zum oberen Zustand des blauen Bandensystems
gehorenden Vibrationskonstanten berechnet, wobei sich die Werte

w,=519,9;, und o, x,=3,2,

ergaben. Zur Ermittlung der den unteren Zustand kennzeichnenden Vibrations-
konstanten wurden auch die aus den Analysen von Kovdcs und Budé bekannten
Angaben in Rechnung gestellt. Die so erhaltenen Werte

@, =653,3, und o; x, =39,

unterscheiden sich nicht wesentlich von den Ergebnissen von Kovdcs und Budé.

Die aus der Analyse der Banden (1,0), (1,6) und (2,6) gewonnenen Resul-
tate bekriftigen - da sie sich ja an die Analyse der Banden (0,1), (1,1), (1,4),
(0,2), und (1,5) anschliessen — die Annahme von Kovdcs und Budé, dass das
blaue Bandensystem einen Elektroneniibergang /71X darstellt. Die Kombina-
tionsdifferenzen des unteren Zustandes der Bande (1,0) weisen darauf hin, dass
das blaue und das infrarote Bandensystem einen gemeinsamen unteren Zustand
besitzen, wie dies von Almkvist und Lagerqvist angenommen wurde.

Anp dieser Stelle sei Prof. I. Kovdcs und Prof. 4. Budé fiic ihre wertvollen
Ratschlige der beste Dank der Verfasser ausgesprochen.
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POTALIHOHHBI AHAJIU3 HECKOJBKHUX CHHHUX I10JIOC S$r0
U. Jexn, E. Kouxam u T. Marpan
Peswme

B craThe npHMBeJeH pPOTAUMOHHHA agasms nojoc (1,0), (1,6) 1 (2,6) cunero cnekrpa
mozeky sl SrO. CtaThsl npHMBIKaeT K poralHoHHOMY anaiansy or Y. Kosay u A. Byjo npoge-
Rén Ha mouocax (0,1), (0,2), (0,3), (1,1), (1,4) u (1,5) Toro ke cnekTpa. Hcnonbsysi # pesyib-
TaThl YKasaHROH CTaThH, POTAIMOHHBIE MOCTOSIHHHIE JUISI HH)KHEr0 H BepXHero COCTOSSHHH
MOTYT OHThb BRIPAXKEHH CJACAYIOIMUAMH (HOPMYJIAMH 2

B;, = 0,2037, —0,0015; (u’ + i) ,

By = 0,3380, — 0,0021, (,,» n %) .



