
一、双原子分子的转动光谱 

 两个原子核绕它们的质心作整体的转动。其能量为 
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相邻能级的间隔：
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如果分子有极性，则可观察到转动能级之间的跃迁。 

由于选择定则： 1J 的限制，谱线的波数 
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转动光谱是等间隔的，间隔为 2B，进而可以得到分子键长。 

转动光谱的谱线在远红外区，波长为 cm 或 mm 量级。 

 

  



非刚性修正 

考虑到实际上分子不是刚体，比较准确的转动能量应该如下式表示 
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所发谱线的波数为 
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D<<B，非刚性效应所引起的修正仅当 J 较大时才有考虑的必要。 



二、双原子分子的纯振动光谱 

振动能量 
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如果分子有极性，则可观察到振动能级之间的跃迁。 

选择定则： 1n    决定了谱线只有一条，其波数为 
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振动光谱的谱线在近红外区，波长一般在 m 量级。 

  



考虑非谐振动，振动能量的表达式为 
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选择定则也不限于 1n ，也可以发生 2, 3n    ，只是

跃迁几率较小。相应的波数 

0 0 0, 2 , 3 ,v v v v       ,   或 000 3,2, vvvv   

双原子分子的振动光谱由“基音” 0v 和“泛音”2 0v ，3 0v ，…

等光谱线组成。 

  



三、振动转动光谱带  

振动能量和转动能量同时改变时所产生的光谱称为振动转动光谱。振

动转动光谱实际上是由一组很密集的光谱线所组成的光谱带，谱线的

波数是（未考虑非谐贡献和非刚性修正）    

0 2v v BJ       称为 R支  

0 2v v BJ       称为 P支  

J=1, 2, 3, 4, 5…… 

两组谱线以 0v v  为中心对称地分布在两边， 0v 是谱带中的空位，

两组谱线的间隔均为 2B，但中间两条谱线的间隔为 4B。 

 

 


