
   

 

 

 

 1411 زمستان ،4 شمارة ،21 جلد ران،يا كيزيف پژوهش مجلة
DOI: 10.47176/ijpr.20.4.51061 

 
 

 

  ترازهای و چهارم مرتبۀ نیروی هایثابت پتانسیل، انرژی رویۀ

 اکسید دی کلر آنیون ارتعاشی
 

 

 پورمطلبی سادات مریم و فلاطونی الهه شایسته، علیرضا
 تهران تهران، دانشگاه علوم، پرديس ،شيمی دانشکده فيزيك، شيمی گروه

 
  ashayesteh@ut.ac.ir :یکيالکترون پست

 

 

 (18/15/1411 :يینها نسخة افتيدر ؛ 13/12/1411 :مقاله افتي)در

 دهیچك
 اسدت   شدده  محاسبه CCSD(T) شده جفت خوشه روش به آغازين اتمحاسب با الکترونی پاية حالت در 2ClO− اتمی سه يون پتانسيل انرژی روية

 مختصات حسب بر پتانسيل انرژی عبارت در شده محاسبه پتانسيل نقاط برازش با و شده انجام پتانسيل انرژی روية در نقطه 1211 برای محاسبات
 ارتعاشدی  هدای بسدامد  چرخشدی،  ارتعاشی دوم مرتبة اختلال نظرية کارگيری به با  شدند تعيين چهارم و سوم دوم، مرتبة نيروی هایثابت درونی،
 بدا  بنيدادی  ارتعاشدی  هدای بسامد و شده محاسبه آنيون اين برای سنجیطيف هایثابت از ديگر تعدادی و ارتعاشی ناهماهنگی هایثابت هماهنگ،
  اند شده محاسبه ناهماهنگی ثابتهای گرفتن نظر در با پايينی ارتعاشی تراز 31 هایانرژی همچنين،  شدند تعيين بالا صحت

 
 

 ارتعاشی ناهماهنگی ثابت چهارم، مرتبة نيروی های ثابت شده، جفت خوشة روش ،پتانسيل انرژی روية :یدیکل یهاهواژ
 

 مقدمه .1
 نقدش  دليدل  بده  هاهالوژن ساير و کلر ترکيبات اخير هایدر دهه

 اندد شده واقع توجه مورد بسيار دارند اتمسفر درشيمی که مهمی

 اوزون تخريب ایچرخه واکنش در هالوژن هایراديکال [ 1-2]

 کنندد مدی  ايفدا  را کاتداليزگر  نقش دهدمی رخ استراتوسفر در که

 اوزون مولکدول  611 تواندمی کلر اتم هر استراتوسفر درلاية [ 3]

 و ClOO هدای گونه آن در که ایچرخه های واکنش طريق از را

OClO [ 9-4] ببرد بين از دارند کاتاليزگر شنق 

 مطالعات اوزون، درتخريب OClO و ClOO اهميت دليل به

 طيدف   است گرفته صورت آنها روی بر وسيعی نظری و تجربی

 و شدد  ثبت 1953 سال در بار نخستين OClO مولکول موج ريز

 مطالعدات  [ 11] شد گزارش مولکول اين سنجی طيف هایثابت

 سدنجی  طيدف  پارامترهدای  تعيدين  روی بر نيز ایگسترده نظری

OClO [11-15،] ايدن  برانگيختدة  و پايده  الکتروندی  هدای حالت 

 و ،OClO [16] نددوری تجزيددة واکددنش کددار و سدداز و مولکددول

 و OClO سداختاری  ايزومر دو پتانسيل انرژی هایرويه محاسبة

ClOO [ 18 و 11] است گرفته انجام   

 ايدن  هایيون روی اندکی لعاتمطا خنثی، مولکول برخلاف
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 از D ناحيددة در 2ClO− آنيددون  اسددت گرفتدده صددورت مولکددول

 راديکدالی  هدای واکدنش  برخدی  طريق از اتمسفر بالايی هایلايه

  دهد می واکنش اکسيژن هایاتم با و شده توليد

, 2CO + −2ClO → −3CO + ClO 

(1) ,2 + O −+ O → ClO −2ClO 

 2ClO− آنيدون  روی بدر  شدده  انجدام  تجربدی  مطالعدات  بيشترين

 گداز  فداز  در خدواهی  الکترون انرژی دقيق گيریاندازه به مربوط

 ايدن  (ESR) الکتروناسپين رزونانس طيف [ 21-19] است بوده

 جفدت  ثابدت  آن، تحليل از و رسيد ثبت به 1981 سال در آنيون

 طيدف  1992 در [ 22] آمدد  دست به ایهسته چهارقطبی شدگی

 و ثبت آن از حاصل خنثی مولکول نيز و آنيون اين لکترونفوتوا

 خدواهی  الکتدرون  انرژی آن، نتيجة در که شد واقع بررسی مورد

 تحليدل  از آمدد   دسدت  به آنيون تشکيل گرمای و خنثی مولکول

 هندسدی  ساختار آمده، دست به فتوالکترون طيف کاندون فرانك

 متقارن کشش تعاشیار شيوة به مربوط ارتعاشی بسامد و تعادلی

 بدا  که بالا، تفکيك با تجربی طيفی وجود اين با [ 23] شد تعيين

 پايدة  الکتروندی  حالدت  دقيدق  پتانسيل انرژی روية آن از استفاده
−2ClO است نرسيده ثبت به کنون تا باشد، دستيابی قابل  

 2ClO− آنيدون  روی بدر  فدا   –نخستين محاسبات هدارتری 

 1981 سال در [ 24] گرفت رتصو 1962 سال در واگنر توسط

 هدای روش از اسدتفاده  بدا  آغدازين  محاسبات بولديرف و پرشين

 دو بدرای  کوچدك  پايدة  هایمجموعه با MP2 و فا  - هارتری

 و پترسدون  1993 درسال [ 52] دادند انجام 2ClO+ و 2ClO− يون

 در بعددی  دو اسدکن  با را يون دو اين پتانسيل انرژی روية ورنر

 چندد  آرايشدی  کنشبرهم آغازين روش با تعادلی هندسة نزديك

 بدزر   نسدبتا   پايدة  مجموعة گيری کار به با و (MRCI) مرجعی

cc-pVQZ بدده محدددود محاسددبات ايددن [ 26] کردنددد محاسددبه 

 اتمدی  سه هایگونه پتانسيل انرژی روية از نقطه 13 تنها محاسبة

 تقدارنی  درونی مختصات با پتانسيل انرژی تابع در آنها برازش و

 هددایطددول پيونددد  محدددودة در کدده ترتيددب بدددين اسددت،

11/1 ≤ er − 1r ≤ 115/1− 115/1 و± = er − 2r و آنگسدتروم 

 تقدارنی  مختصدة  اسکن درجه، ±21 با برابر eθ − θ ةزاوي اندازة

 مختصدة  دو گدرفتن  نظدر  در ثابدت  بدا  نامتقارن کشش به مربوط

 ژوهشپد  در  گرفدت  انجدام  خمدش  و متقدارن  کشدش  به مربوط

 پايدة  مجموعدة  و CASPT2 روش بدا  2116 سال در که ديگری

L-ANO 2− يددون تعددادلی هندسددة شددد، انجددامClO و محاسددبه 

 [ 21] شد گزارش

 از 2ClO− آنيدون  پتانسديل  اندرژی  رويدة  حاضدر  پژوهش در

 حدول  قبول قابل فواصل و نقاط تعداد با بعدی سه اسکن طريق

 در حاصل نقاط برازش با و شده محاسبه مولکول تعادلی هندسة

 مرتبة مشتقات تا درونی مختصات حسب بر پتانسيل انرژی تابع

 هدای ثابدت  ترتيدب  بددين  و شدند تعيين نيرو هایثابت چهارم،

 بدرای   شددند  محاسبه اصلی ارتعاشی هایبسامد و سنجی طيف

 مقددار  1υ متقدارن  کشدش  ارتعاشی شيوة برای تنها 2ClO− آنيون

 رو ايدن  از [،23] اسدت  شده گزارش cm 25±−1 دقت با تجربی

 از يدون  اين سنجی طيف هایثابت برای آغازين محاسبات نتايج

  است برخوردار ایويژه اهميت

 

 محاسبات و نظری مباحث .1
 بده  مولکولی، هاميلتونی روی بر اپنهايمر -بورن تقريب اعمال با

 هاالکترون تقريبی توزيع ها،هسته برای ایلحظه آرايش هر ازای

 بندابراين   آيدمی دست به الکترونی هاميلتونی هایحالت ويژه از

 از تدابعی  پتانسديل،  اندرژی  سدط   روی اندرژی  مقددار  ويژه هر

 هدا هسته حرکت برای پتانسيل انرژی که است هاهسته مختصات

 تدابع  کده  آنجدايی  از  دهدد می تشکيل را الکترونی حالت آن در

 مولکدول  کل چرخش و انتقال هب نسبت مولکول، پتانسيل انرژی

 از تدابعی  تنهدا  اتمدی،  N مولکدول  يك برای ماند،می تغيير بدون

6−N3 توزين کارتزين مختصات از استفاده چند هر  است متغير 

 در و اسدت،  تدر متدداول  روشی رياضيات ديدگاه از جرم با شده

 ايدن  از نيدز  الکتروندی  سداختار  محاسدبات  ةپيشدرفت  هدای برنامه

 در جدايی جابه حسب بر انرژی تغييرات محاسبة یبرا مختصات

 چشدم  بده  دسدتيابی  بدرای  امدا  شود،می استفاده هاهسته موقعيت

 جنبدة  از کده  مختصداتی  از اسدتفاده  ،مسدلله  بده  فيزيکدی  اندازی

 زوايدای  و طول يعنی باشد، تشخيص قابل سهولت به ساختاری

 دسددتگاه تغييددر بددا ترتيددب، بدددين  اسددت تددرمطلددو  پيوندددی،

 هدا اتم بين فواصل يعنی درونی مختصات به مولکولی مختصات
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 که داشت، خواهيم درونی مختصة N3−6 پيوندی، بين زوايای و

 بدا  متندارر  دروندی،  جدايی جابده  مختصدات  بدا  متدداول  طور به

 ايدن  بدر   شدوند مدی  تعريدف  مولکدول  عادی ارتعاشی هایشيوه

 جدايی جابه مختصة سه غيرخطی اتمی سه مولکول برای اساس،

 نظدر  در تدوان مدی θ=Δ3S  و 1r=Δ1S، 2r=Δ2S صدورت  به درونی

 بدا  مرکدزی  اتدم  بدين  پيوندد  طول تغييرات ترتيب به که گرفت،

 بدا  مقايسده  در را پيونددی  زاويدة  تغيير و ،2 و 1 شماره هایاتم

  دهند می نشان تعادلی مقادير

 مختصدات  حسب بر پتانسيل انرژی تابع بسط اساس، اين بر

 چهدارم  مرتبدة  از بدالاتر  مشدتقات  از کردن نظر صرف با درونی

 :از است عبارت [28]
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 پتانسديل  اندرژی  چهدارم  و سوم و دوم مرتبة مشتقات آن، در که

 شده گرفته نظر در کامل طور به درونی مختصة سه هر به نسبت

 سه يونآن در تقارن وجود دليل به هستند  بسط ضرايب همان که

 هستند، يکسان 2S و 1S به مربوط نيروی هایثابت ،2ClO− اتمی

 شدود  مدی  راهر 2S و 1S ضر  حاصل آنها در که جملاتی ولی

 همين به ( 12F ≠ 22F = 11F) دارند را خود مخصوص هایثابت

 معادلدة  در کده  هستند برابر هم با نيز 23F و 13F ضرايب ترتيب،

 نوشدته  13F دو هدر  جدای  به و هشد خودداری آنها تکرار از (2)

 توصديف  که پتانسيل انرژی تابع يك به رسيدن برای است  شده

 ضدرايب  همده  وجود بدهد، ما به واقعی مولکول از دقيقی نسبتا

 بدرای  اسدتاندارد  معادلدة  يدك  ايدن  زيدرا  ؛است لازم (2) معادلة

 دروندی  ةمختصد  سده  بده  نسدبت  کده  اسدت  ناهماهنگ نوسانگر

 پتانسديل  اندرژی  چهارم و سوم دوم، مرتبة مشتقات تنها مولکول

 کده  اسدت  15 و 11 ،6 ترتيدب  بده  مشدتقات  اين تعداد دارد  را

 برابرند  هم با تقارن دليل به آنها از توجهی قابل تعداد

 آغدازين  محاسدبات  پتانسيل انرژی تابع يك به رسيدن برای

 نسدخة  از اسدتفاده  با آنيون پتانسيل انرژی روية به دستيابی برای

 منظدور  بده   گرفدت  انجدام  [29] اورکدا  افدزاری ندرم  بسته 3  1  3

 مرحلده  چندين نياز، مورد نقاط مناسب تعداد و محدوده انتخا 

 بدا  چگالی تابعی نظرية کارگيری به با ترپايين درسط  محاسبات

 و گرفدت  انجدام  ma-def2-TZVP پاية مجموعه و TPSS تابعی

 موقعيدت  اندرژی  با صلحا نقاط انرژی اختلاف بررسی با سپس

 بدازه  آمدده،  دسدت  به هایداده پراکندگی بررسی با نيز و تعادلی

 نقطده  1211 اسدکن  شامل نهايی محاسبات  شد تعيين نظر مورد

 آنگسدتروم  r 4/1 ≥ ≤ 9/1 با برابر Cl-O پيوند طول محدودة در

 ايدن   است درجه θ ≤ 95 ≤ 141 محدودة در Cl-O-Cl زاوية و

 جفدت  خوشده  فدا   -هارتریپسا روش از فادهاست با محاسبات

 گوسددی پايددة مجموعدده کددارگيری بدده بددا و CCSD(T) شدددة

aug-cc-pV(Q+d)Z و کلر اتم برای aug-cc-pVQZ  اتدم  بدرای 

 پتانسديل  اندرژی  رويدة  نقاط برازش با است  شده انجام اکسيژن

 کده  شددند  تعيدين  نيدرو  هدای ثابت ،(2) معادلة در شده محاسبه

  است شده ارائه 1 جدول در اآنه مقادير

 مقدادير  نمدودار  شده، انجام برازش صحت بررسی منظور به

 شدده  ترسديم  1 شدکل  در نقداط  اندرژی  حسب بر برازش ماندة

 اندرژی  تدا  ،شدده  داده نشدان  نمودار اين در که طورهمان است 
1−cm 12111 دسدت  به انرژی اختلاف پتانسيل، چاه ته از بالاتر 

 معادلدة ) بدرازش  از آمدده  دسدت  بده  مقادير اب محاسبات از آمده

 از اسدتفاده  بدا  همچندين  دارد  قدرار  cm61±−1 محدودة در ((2)

 و پيونددها  طدول  تعدادلی  مقدادير  انرژی، سازی بهينه محاسبات

 بده  درجده  2/113 و آنگسدتروم  565/1 ترتيدب  به یپيوند زاوية

  آمد دست

 بدا  ،[31] اسدپکترو  برنامده  از اسدتفاده  بدا  بعددی،  مرحله در

 بده  نيروی های ثابت مقادير دوم، مرتبة اختلال نظرية کارگيریبه

 محاسدبة  بدرای  2ClO− آنيدون  تعدادلی  پارامترهدای  و آمده دست
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 قطعيت عدم ميزان پرانتز داخل اعداد  2ClO− آنيون الکترونی پاية حالت پتانسيل انرژی روية نقاط برازش از حاصل نيروی هایثابت .1 جدول

 دهند می نشان را شده گزارش معنی با رقم آخرين به نسبت معيار( انحراف )يك

 نيرو ثابت شده برازش مقدار

(22)5611/4 )2−Å aJ( 22F =11F 

(11)1611/1 )2−rad aJ( 33F 

(21)1419/1 )2−Å aJ( 12F 

(91)19591/1- )1−rad 1−Å aJ( 23F =13F 

(42)215/31- )3−Å aJ( 222F =111F 

(11)618/1- )3−rad aJ( 333F 

(11)156/1- )3−Å aJ( 221F =112F 

(85)2125/1 )1−rad 2−Å aJ( 223F =113F 

(51)4883/1- )2−rad 1−Å aJ( 233F = 133F 

(55)1482/1- )1−rad 2−Å aJ( 123F 

(55)43/121 )4−Å aJ( 2222F =1111F 

(14)58/2 )4−rad aJ( 3333F 

(14)41/1- )4−Å aJ( 2221F =1112F 

(91)988/1- )1−rad3−Å aJ( 2223F =1113F 

(36)192/1 )3−rad1−Å aJ( 2333F =1333F 

(13)65/3 )4−Å aJ( 1122F 

(35)861/1 )2−rad 2−Å aJ( 2233F =1133F 

(21)389/1 )1−rad3−Å aJ( 1223F =1123F 

(24)891/1 )2−rad2−Å aJ( 1233F 

 

 
  2ClO− آنيون برای محاسبات از حاصل پتانسيل انرژی نقاط برازش ماندة نمودار .1 شكل

 

 مراحدل  شددند   گرفتده  کاربه يون اين سنجی طيف پارامترهای

 ابتدددا اسددت: صددورت ايددن بدده اسددپکترو ةبرنامدد در محاسددبه

 هایثابت و جنبشی انرژی برای ترتيب به F و G هایماتريس

 GF مداتريس  و شدده  سداخته  پتانسديل  اندرژی  تابع دوم مرتبة
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 هایبسدامد  و ارتعاشدی  نرمدال  هدای  شديوه  تدا  شودیم قطری

 آيندد  دسدت  بده  هماهندگ  نوسدانگر  تقريب اساس بر مربوطه

 چهارم( و )سوم بالاتر های مرتبه نيروی هایثابت سپس  [31]

 و [32] شدده  تبدديل  نرمدال  مختصدات  به درونی مختصات از

 معادلاتی از استفاده با نوسانگر ناهماهنگی به مربوط هایثابت

 شوند می محاسبه آمده دست به دوم مرتبة اختلال نظرية از هک

 از (ijx) ناهمداهنگی  هایثابت محاسبة برای لازم معادلات ةهم

 نرمال مختصات اساس بر چهارم و سوم مرتبة نيروی هایثابت

 اینقطده  گدروه  بدا  2ClO− آنيون برای اند آمده [28] مرجع در

v2C، متقدارن  کشدش  شدامل  نرمدال  ارتعاشدی  هایشيوه (1a)، 

 ترتيدب،  بددين   هسدتند  (2b) پادمتقدارن  کشش و (1a) خمش

 [28] اخدتلال  دوم مرتبدة  تقريدب  تدا  مولکدول  ارتعاشی انرژی

 از: است عبارت

(3)   
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 بده  3ω و 1ω، 2ω و ارتعاشی کوانتومی اعداد3v و 1v، 2v آن در که

 هدای شديوه  بدا  متندارر  هماهندگ  ارتعاشدی  هدای بسدامد  ترتيب،

 ،11x هسدتند   پادمتقارن کشش و خمش متقارن، کشش ارتعاشی

22x 33 وx از هريدك  بده  مربدوط  ارتعاشدی  ناهماهنگی هایثابت 

 ناهمداهنگی  هدای ثابت 23x و 12x، 13x و بوده ارتعاشی هایشيوه

 مختلدف  ارتعاشدی  هدای شديوه  شددن  جفدت  به مربوط ارتعاشی

 هدای بسدامد  مقدادير  تعيين برای شد، گفته که طورهمان هستند 

 1 جددول  در دوم مرتبه نيروی هایثابت تنها هماهنگ ارتعاشی

 مقدادير  تعيدين  بدرای  کده حدالی  در اندد، گرفته قرار استفاده مورد

 چهدارم  و سدوم  مرتبدة  نيروی هایثابت به ناهماهنگی هایثابت

   است  نياز

 و اهندگ هم ارتعاشدی  هدای بسدامد  مقدادير  گيدری  کدار به با

 ارتعاشدی  هایبسامد مقادير آمده، دست به ناهماهنگی هایثابت

 مستقيما  که زير روابط از 2ClO− آنيون برای 3ν و ν، 2 ν 1 بنيادی

 بود: خواهد تعيين قابل آيند می دست به (3) معادلة از

(4) 
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 هدای ثابدت  مقادير نتوامی دوم، مرتبة اختلال نظرية از استفاده با

 بده  را v2C اینقطده  گدروه  بدا  اتمدی  سده  مولکول يك چرخشی

 :[28] نوشت زير صورت

(5) 
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 بده  eC و eA، eB تعادلی چرخشی هایثابت مقادير آن، در که

 زاويدة  و پيوند طول) مولکول تعادلی هندسة از مستقيم طور

 -چدرخش  شددگی جفت هایثابت شوند می محاسبه تعادلی(

C و Aiα، Biα ارتعدداش
iα، هددایثابددت از کدددام هددر تغييددرات 

 مدی  نشدان  ارتعاشدی  هایشيوه از يك هر اثر در را چرخشی

 اختلال نظرية از معادلاتی پارامترها، اين محاسبة برای دهند 

 معادلدة  بده  شدبيه  نسدبتا   که [28] آيندمی دست به دوم مرتبة

 هدای ثابدت  داشدتن  بدا  و بدوده  یاتمد  دو مولکدول  به مربوط

 هدای ثابت و هماهنگ، ارتعاشی هایبسامد تعادلی، چرخشی

 مقدادير  تدوان مدی  پتانسديل،  انرژی تابع در سوم مرتبة نيروی
A

iα، Biα و C
iα کرد  محاسبه را 

 بدرای  پدژوهش  ايدن  در شده محاسبه طيفی پارامترهای همه

 محاسدبه  ديرمقدا  و موجود تجربی مقادير همراه به 2ClO− آنيون

 همدان  است  شده گزارش 2 جدول در هاپژوهش ساير در شده

 بسدامد  بدرای  شدده  محاسدبه  مقددار  شدود، مدی  ملاحظه که طور

 از آمددده دسددت بدده تعددادلی هندسددة همچنددين و ν 1 ارتعاشددی

  دارد قرار تجربی خطای محدودة در محاسبات

 اندرژی  آمدده،  دسدت  به سنجی طيف هایثابت از استفاده با

 از برانگيخته ارتعاشی ترازهای از تعدادی و پايه حالت رتعاشیا

 شدده  ارائده  3 جدول در حاصل نتايج و شده محاسبه (3) معادلة

 است 
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 ها پژوهش ساير نتايج همراه به 2ClO− آنيون الکترونی پاية حالت برای شده محاسبه طيفی هایثابت .1جدول

 طيفی ثابت مقدار [23] تجربی [26]

583/1 112/1 ± 563/1 565/1 re (Å) 

1/113 2 ± 112 2/113 θ e (deg) 

118  1/819 ω1 (cm−1) 

361  5/318 ω2 (cm−1) 

  9/815 ω3 (cm−1) 

  21/4- x11 (cm−1) 

  81/1- x22 (cm−1) 

  38/5- x33 (cm−1) 

  59/3- x12 (cm−1) 

  41/18- x13 (cm−1) 

  98/4- x23 (cm−1) 

 25 ± 114 5/199 ν1 (cm−1) 

  6/312 ν2 (cm−1) 

  5/854 ν3 (cm−1) 

  41612 Ae (MHz) 

  9215 Be (MHz) 

  1511 Ce (MHz) 

  11/32 α1
A (MHz) 

  1/682- α2
A (MHz) 

  3/316 α3
A (MHz) 

  36/58 α1
B (MHz) 

  51/13 α2
B (MHz) 

  45/54 α3
B (MHz) 

  53/63 α1
C (MHz) 

  53/26 α2
C (MHz) 

  44/24 α3
C (MHz) 

 

 گیرینتیجه و بحث .3

 ازطريدق  2ClO− آنيدون  الکترونی پاية حالت پتانسيل انرژی روية

 بدا  مولکول تعادلی هندسة حول نقطه 1211 در بعدی سه اسکن

 هدای مجموعده  و CCSD(T) شدة جفت خوشة روش از استفاده

 تدابع  عبدارت  در نقداط  اين برازش از و شده محاسبه بزر  پاية

 مرتبدة  مشتقات حد تا درونی مختصات حسب بر پتانسيل انرژی
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 ClO.2− آنيون الکترونی پاية حالت برای محاسبات از حاصل شده بينیپيش ارتعاشی ترازهای .3 جدول

)−1(cm )3v ,2v ,1v( E 3v 2v 1v 
1/1 1 1 1 

6/312 1 1 1 

6/143 1 2 1 

5/199 1 1 1 

5/854 1 1 1 

9/1112 1 3 1 

5/1168 1 1 1 

1/1222 1 1 1 

1/1481 1 4 1 

9/1535 1 2 1 

1/1588 1 2 1 

5/1591 1 1 2 

6/1635 1 1 1 

1/1698 2 1 1 

8/1846 1 5 1 

1/1911 1 3 1 

4/1952 1 3 1 

9/1955 1 1 2 

6/1999 1 1 1 

8/2161 2 1 1 

4/2211 1 6 1 

9/2265 1 4 1 

2/2315 1 4 1 

1/2319 1 2 2 

1/2362 1 2 1 

1/2311 1 1 3 

2/2418 1 1 2 

8/2421 2 2 1 

9/2461 2 1 1 

1/2531 3 1 1 

3/2514 1 1 1 

 

 دسدت  بده  چهدارم  و سدوم  دوم، مرتبدة  نيروی هایثابت چهارم،

 هدای بسدامد  آمده، دست به نيروی هایثابت از استفاده با آمدند 

 برخدی  و ارتعاشدی  ناهمداهنگی  هدای ثابدت  هماهندگ،  ارتعاشی

 ارتعاشدی  هدای بسدامد  و آمدده  دسدت  بده  ديگر طيفی هایثابت
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 مقايسدة  شددند   تعيدين  2ClO− آنيدون  بدرای  3ν و 1ν، 2ν بنيادی

 شديوة  بده  مربدوط  ارتعاشدی  بسامد و تعادلی هندسی پارامترهای

 هدای داده بدا  محاسدبات  ايدن  از آمدده  دسدت  بده  متقارن کشش

 طيدف  کانددون  فراندك  تحليل از که موجود تجربی سنجیطيف

 محاسدبه  مقدادير  کده  دهدد می نشان آمده، دست به فوتوالکترون

 سداير  رو ايدن  از و داشدته  قدرار  تجربی خطای محدودة در شده

 قبولی قابل دقت با تواندمی پژوهش اين در آمده دست به نتايج

  رود کار به آنيون اين چرخشی -ارتعاشی طيف توصيف برای
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