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Resumen

En este informe se estudia el espectro de absorciéon
de la molécula del vapor de yodo a fin de obtener y
comparar con la literatura los posibles valores de las
constantes que determinan la forma del potencial mo-
lecular.

1. Introduccién

En condiciones normales de temperatura y pre-
sién, el yodo se encuentra en equilibrio con su, fase
vapor. Dicho vapor, confinado tiene una apariencia
violacea, sugiriendo una interaccién comsla, radia-
cién en el espectro visible [1].

La molécula es diatémica, y su @nergia interna
puede tomarse como suma de [Sus energias elestro-
nica, vibracional y rotacional. Estas energfasyusual-
mente se expresan frecuencias espacialds, g1l unida-
des de cm™! dividiendo por he (c er\cm/s):

Tint:Tel+G+F

donde G = FEyup v F =B . La frecuencia es-
pacial para una transicién entre un estado inicial
(1) y un estado final (2) mas alto es simplemente

V= Tl(jt) —Tl(it) El término de la diferencia de ener-

gia rotacional (F®?) — F(M) no puede resolverse en

esta experiencia, y por lo tanto se omite. en forma
mas explicita:

p= (1P -1V) + (6P =)

El espectro obtenido es el resultado de la tran-

sicién entre el estado electrénico base y un estado
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excitado. Debido al desfasaje entre el estado base
y el excitado, la transicién se produce desde la ba-
se del estado fundamental a la parte superior del
estado excitado y niveles infetiores del mismo (ver

Fig. 1).
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Fig. 1. Estados electrénicos de la molécula de yodo.

En estas condiciones, la transicién entre estos es-
tados de energia estd dada por

7= (17 - 1)+ [6® @) -6 )] @)

AEQ)
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GO ()= 7 (v + 1) =52 (1 + 1)°
70 (4 )P -
(3)

Debido a la anarmonicidad de las vibraciones,
se observa en el espectro una variacién entre las
distancias de los distintos niveles, haciéndolos méas
cercanos a medida que aumenta la energia de vi-
braciéon, ademaés, en el limite de disociacion, el es-
paciado tiende a cero.

En el estado excitado, el espaciado AV entre
vy =0y o = 1 esta dado por G (1) — G (0).
Usando las ecuaciones (2) y (3) hasta primer orden,
podemos obtener en general:

AD =72 — 20223 (1 +1) (4)
donde 17§2) es constante vibracional del estado exci-
tado, mientras que 17§2)x£32) es la constante de anar-
monicidad del estado excitado. Estos valores se ob-
tienen experimentalmente dado que son diferencias
de energia entre un par adyacente de bandas de
absorcién.

A fines de este reporte, se confeccionaran loshgréar
ficos de AV en funcion del ntimero cuanticofeonoci-
dos como grdficos de Birge-Sponer [1, 4]¢Ajustando
los datos obtenidos con una ciertafuneiod f (&9, én
el grafico de Birge-Sponer, es pasiblésgbtener ¢

1. la constante vibracional déleStadonex¢itado,
7 = f(0) (5)

2. las energias de disociaciéfindel estado excitado

€omo
;(2)
D, =D, + 2 (6)
donde
o
Do = f(&) d¢ (7)
1
y & es la raiz de f (£).
3. El factor de anarmonicidad ﬁéz)x(f) como la

mitad del término lineal en cualquier aproxi-
macion.

Si se modela la energia potencial del estado exci-
tado de la molécula diatémica con un potencial de

Morse [4], en funcién de las variables antes enun-
ciadas, puede expresarse como

U(r) =D [1- efﬁm{i)f +T,

_[2mpc g
=\

(u = 1,053-10~?°kg es la masa reducida de la molé-
cula de yodo) , R, = 2,979-107%m es la distancia
internuclear del estado excitado y T, = 15300 cm™!
es la frecuencia de transicién de estado base a es-
tado base.

(8)

donde

(9)

2. Procedimiento Experimental

Se utiligd um monogromador marca Digikrom. Se
llevo Ta, muestra deyyodo a una temperatura de
aproximadamente 40° C, de modo de aumentar la
¢anfidad de moléculas sublimadas. Se ilumin6 un
ciliidro cemvapor de yodo con una lampara de
tungstenogla luz fue colectada por el monocroma-
dor. Para’calibrar el espectro obtenido, se utilizd
up*beam splitter con el fin de recolectar simulta-
ngamente luz de una lampara de referencia de mer-
eurio. Teniendo en cuenta las lineas del mercurio,
es posible determinar la escala de calibracion. La
configuracién puede verse en la Fig. 2.

3. Resultados y Analisis

Los espectros fueron guardados en forma matri-
cial, y procesados para obtener las imégenes . Las
mismas fueron analizadas en ImagelJ [5], del cual se
obtuvieron los perfiles de intensidad (Fig. 4, en la
pagina 4). Finalmente estos perfiles fueron analiza-
dos en Origin con el objeto de encontrar las posicio-
nes de los maximos y las diferencias entre si. La ca-
libracién utilizada fue de 1 pixel—=0.06 nm después
de comparar con las lineas conocidas del espectro
del mercurio, (546,08 nm; 576,96 nm; 579,07 nm)
las mismas se observan en la Fig. 3, junto con el es-
pectro de absorcion del yodo. Del grafico de absor-
cién se ubicaron los méximos de la primer familia
vibracional, que corresponde al salto desde el nivel
0 del estado fundamental a los niveles del estado
excitado. Finalmente se obtuvieron las diferencias
entre niveles adjuntos teniendo especial cuidado en
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Fig. 2: Arreglo experimental. Arriba: configuracion.

Abajo: en funcionamiento.

la zona de transiciéon. Segun [1], la transicién ' del
nivel 0 (del fundamental) al 27 (del excitdde)®se
corresponde con una longitud de onda dey54172 nm
y la transicién del nivel 0 al 29 corrgsperide a 53649
nm. De esta forma se correspondieren/las difggen-
cias de energia con su numerg/euintico. La§ Kigs.
5 y 6 muestran los resultados\déda extréapelacion
de Birge-Sponer con ajustes lineal y polinéitico (de

orden 2) respectivamente.

Fig. 3: Registro tipico del espectrofotémetro.
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Av en funciéon del nimero cuantico y aproxi-
macién polinémica (grado 2). Ntmero cuan-
tico = v + 1= &. Los errores no se aprecian
a esta escala.

Para la aproximacién lineal (Fig. 5) los

resultados fueron para (7) y (6)
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Fig. 4: Espectro de absorbancia en

(123,67 £ 0,05) i)

Dy = [ (123,67 - 1 9585)@
~ (3782 + 5) >

D. (3844i5@ : (Q
1 ‘b
B=(1,9340,02) 6
m
~§’
7222 = (0,9794 + 1
cm

Para la aproximacién p 1ca (Fig. 6) los re-
sultados fueron (59) = (118 £6) oy):

DO _ f158,43996(118 1 3§_

—0,012&2) d¢ ~ (4000 £ 1000) o
D, ~ (4059 + 1000)
cm
1
B =(0,2+0,1)-10"°=
m

N 1
722 = (0,65 +0,2) —
m

Los resultados se resumen en la Tabla 1 en la
pagina siguiente.
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T T T
19000 19500 @\ 20000

o' Q !
N C) :
\

\S

de la frg&nma espacial.

C)Q‘

potenc1ales ajustados con los parametros cal-
lados! se muestran en la figura 7 en la péagina

4. Conclusiones

De acuerdo con la Tabla 1, los resultados de la
aproximacion lineal del grafico de Birge-Sponer son
consistentes con los valores usuales en la literatu-
ra. La discrepancia de la aproximacién polinémica
de orden 2 puede deberse a la falta de resolucién
de la experiencia en la zona de £ — 0. Estas dis-
crepancias afectan dramaticamente el ancho de las
curvas de U (r) para el estado excitado (ver 7 en
la pagina siguiente). Se sugiere profundizar en las
distintas posibilidades de modelado de la curva de
Birge-Sponer.

! Para el estado base, se tomaron valores de [4] de 8 =
1,873/Ang, Re = 2,66 Angy D. = 4398/cm.
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Variable Aprox. Aprox. Valor referencia
lineal cuadratica
7P [em 1] 123,67 40,05 118+ 6 129.8 [7]
D, [em 1] 3844+ 5 4059 + 1000 | 4273,45 [7]
B100m 1] 1,93+0,02 0,2+0,1 1,974 [4]
732 [em=1] | 0,9794 40,0006 | 0,65 +0,2 0,985 [7]

Tab. 1: Resumen de los resultados.
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Fig. 7: Potenciales de Mo®se ajustados con los parametros calculados.
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