Ne d’ordre 102 50.376

1968
UNIVERSITE DE LILLE - FACULTE DES SCIENCES {9,

THESE

présentée a la

FACULTE DES SCIENCES DE L’UNIVERSITE DE LILLE
Centre de 3¢ cycle d’Optique

en vue d’obtenir

le titre de Docteur de Spécialité en Physique

(Option Spectroscopie)

par

Georges GAN DARA

dc du spectre
de Ia molécule Mg O

Membres du Jury : M. R. WEIRTHEIMER, Président.
M. M. BECART, Rapporteur.
M. J. SCHILTZ, Examinateur.

Soutenue le 28 Septembre 1968.



UNIVERSITE DE LILLE
FACULTE DES SCIENCES

Doyens_Honoreaires

MM. H. LEFEBVRE -~ M. PARREAU.

Professeurs Honoraires

MM. ARNOULT ~ BEGHIN - BROCHARD - CAU - CHAPPELON -~ CHAUDRON -
CORDONNIER = DEHEUVELS - DEHORNE «- DOLLE - FLEURY - P. GERMAIN -
KAMPE DE FERIET ~ KOURGANOFF -- LAMOTTE ~ LELONG -~ Mme LELONG -

MM. MAZET - MICHEL - NORMANT = PARISELLE - PASCAL - PAUTHENIER -~ ROIG
ROSEAU ~ ROUBINE -~ ROUELLE ~ WIEMAN - ZAMANSKY. i

Doyen

e Emen

M. DEFRETIN , Professeur de Biologie et Physiologie animales.

Assesseurs

MM. HEUBEL - Professeur de Chimie Minérale.

LEBRUN = Professeur d'Electronique, Electrotechnique et Auto-

matique.

e LA ER A T e

MM. BACCHUS
BFEAUFILS
BONNEMAN
BECART
BLOCH
BONTE
BOUGHON
BOUISSET
BOURIQUET
CELET
CONSTANT

Math8matiques Appliquées.

Chimie.

Chimie.

Physique.

Biologie et Physiologie animales.
Sciences de la Terre.
Mathématiques pures.

Biologie et Physiologie animales.
Biologie Végétale.

Sciences de la Terre.

Blectronique, Electrotechnique et Auto=
matique.



MM.

Mme

Mle
MM.

Mle
MM.

CORSIN
DECUYPER
DEDECKER
DEFRETIN
DEHORS

DELATTRE
DELEAU
DELHAYE
DERCOURT
DESCOMBES
DURCHEON
FOURET
GABILLARD

GLACET

GONTIER

HEIM DE BALSAC
HEUBEL
HOCQUETTE
LEBEGUE
LEREGUE

. LEBRUN

LENOBLE
LIEBAERT

LINDER
LUCQUIN
MARION

MARTINOT~LAGARDE

MARQUET
MENNESSTIER
MONTARIOL
MONTREUIL

Sciences de la Terre.
Mathématiques Pures.
Mathématiques Pures.
Biologie et Physiologie animales.

Electronique, Electrotechnique et Auto-
matique.

Sciences de la Terre.

Sciences de la Terre.

Chimie.

Seiences de la Terre.
Mathématiques Pures.

Biologie et Phvsiologie animales.
Physique.

Electronique, Flectrotechnique et Auto-
matique.

Chimie.

Biologie et Physiologie animales.
Chimie.

Biologie Végétale.

Botanique.

Physique.

Electronique, Flectrotechnique et Auto-
natique.

Physique.

Electronique, Flectrotechnique et Auto:-
matique.

Biologie Végétale.
Chinmie.

Chimie.

¥ethématiques Appliquées.
Mathématiques Pures.
GEologie.

Chimie.

Chimie.



MM. MORIAME?Z
MOUVIER
PARREAU
PEREZ

PHEAM MAU QUAN

POUZET
PROUVOST
SAVARD
SCHILTZ
SCEALLER
Mme SCHWART
MM. TILLIEU
TRIDOT
VAILLANT
VAZART
VIVIER
WATERLOT
WERTHEIMER

Maitres de Conférences

Mme BADIER

Mle BASTIANT

MM. BELLET
BENABOU
BILLARD
BOILLET

BUI TRONG LIEU

CHERRUAULT
CHEVALIER
DEVRAINNE
Mme DIXMIER
M. DOUCET
Mme DRAN

Physique.

Chimie.

Mathématiques Pures.

Physique.

Mathématiques Pures.
Mathématiques Appliquées.
Sciences de la Terre.

Chimie.

Physique.

Biologie et Physiologie animales.
Mathématiques Pures.

Physique.

Chimie.

Mathématiques Pures.

Botanique.

Biologie et Physiologie animales.
Sciences de la Terre.

Physique.

Physique.
Mathématiques Pures.
Physique.
Mathématiques Pures.
Physique.

Physique.
Mathématiques Pures.
Mathématiques Pures.
Mathématiques.
Chimie.
Mathématiques.
Chimie.

Chimie.



rr.d
=3
=

Mme
MM.

Mme

M. DUQUESNOY

GOUDMAND
GUILBAULT
GUILLAUME

HANGAN

HENRY

HERZ

HEYMAN

HUARD DE LA MARRE
JOLY
LABLACHE-~COMBIER
LACOSTE

LAMBERT

LANDAIS

LEHMANN

LEHMANN

LOUCHEUX

MAES

METTETAL

MONTEL

NGUYEN PHONG CHAU
PANET

PARSY
RACZY
ROBERT
SAADA
SEGARD
TUDO
VIDAL

ZINN-JUSTIN

Chimie.

Chimie.

Biologie et Physiologie animales.
Biologie Vépétale.

Mathématiques.

Physique.

Math&matiques Appligufes.
Physique.

Mathématiques Appliquées.
Biologie et Physiologie animales.
Chimie.

Biologie Végétale.

Physique.

Chimie.

Mathématiques Pures.
Mathématiques Pures.

Chinmie.

Physique.

Zoologie.

Physique.

Math&matiques.

Electronique, Electrotechnique et Auto-

mafique.

Mathématiques Pures.
Phyeique.

Mathématiques Appliquées.
Physique.

Chimie.

Chimie Minérale Appliquée.

Electronique, Electrotechnique et Auto-

matique.

Mathématiques Pures.



Cette etude a €te effectuee au Laboratoire de Spectroscopie
Optique de la Faculté des Scicnces de Lille, sous la direction de
Monsicur le Professeur BECART, Je¢ tiens & exprimer ma vive gratitude
a Monsieur le Professcur BECART pour 1l'aide, les conseils et les

encouragements qu'il m'a toujours prodigués.,

Je remercie Monsieur le Professeur WERTHEIMER qui a bien
voulu me faire l'honneur de présider le jury, ct lonsieur le Professeur

SCHILTZ qui a accepté d'en E€tre membre,

J'accorde toute ma reconmnaissance & l'équipe du laboratoire,
et en particulicr a Mademoiselle Jeanine FACHE et Monsieur Jean Marie
MAHIEU qui ont eu 1l'amabilité de réaliser plusieurs expériences concers
nant Mg O lors de leur séjour 4 GOttingen, ainsi qu'da Monsieur Joé&l

SCHAMPS dont la collaboration n'

o

E€té precieuse tout au long de ce

travail,

Je remercie le personnel du laboratoire de Calcul Numérigue
de la Faculté des Scicnces de Lille et plus particulidrement Monsieur
POUZET ct Modame REMY, grice & qui un grand nombre de calculs a pu &tre

mecné 4 bien,

Je remercie d'autre part tous les membres du personnel

technique du Departement pour leur aide efficace,



INTRODUCTTIORN

L'oxyde de magnisium a acquis ces dernilres annies une
importance de plus en plus grande, tant en Physique fondamentale,
qu'en Astrophysique. C'est d'ailleurs surtout dans cette derniére
spécialité que son Etude a Zté entreprise systématiquement, en
raison de la présence du spectrc de Mgh dans la lumilre Zmise

par le disque solaire (1),

Yotre @tude qui s‘est hernée 7 la région du proche ultra-

viclet, est divisée en treois parties principales,

La premiére consiste en une réinvestigation du spectre de
vibration de la molécule Mg0, ce qui nous permet de proposer la
classement d'un certain nembre de bandes en quatre séquences.

Dans la seconde partie, nous ccmparons nctre Ztude du

\ 5 1 1
spectre de potation des bandes 0-0 et 1-1 des systémes D A ~A'I

I o 1 _ _ . -
et C L ~ AT avec celle Zffectufe par Trajmar et Fwirg (2)

Pour tenter A'&lucider les problémes posiés par 1'aspect
du snectre de ligC dans 1l'ultra viclet, la troisiéme partie a &té
consacrie 3 une Atude théorique des courhbes d'énergie potentielle
des &tats €lectroniques mis en jeu, ainsi qu’” une &tude des fonctions
d'cnde, des facteurs de Franck et Condon et des r-centroids™ con-

cernant les deux systémes Dl & — AI I et C] R Al il
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I  PRIECEDENTES ETUDES COMCERMNANT LES SYSTEMES ULTRA~VIOLETS DE Mg0

o]
. Le spectre de la molécule de g0 dans la région 3600 2 -
4000 A a fait 17objet de nombreuses &tudes menées maralldlement
prar rlusieurs cherckeurs, La complexit? de 1'mnchev@trement des
bandes dans cette réigion avait tout d’abord amené Pesic et Gaydon
(3) (4) 3 émettre 1'hypothise d'un oxyde polyatomique, Celle ci a
été rejetée par Drewer et Trajmar (5) mais il serhle cu'il faille
retenir 1'hypothése de la présence de plusieurs transitiors pouvant

se recouvrir (6)
Q

]
Les bandes les plus intenses de la r&gion 3750 A -3810 A
ont cependant pu &tre classées par Trajmar et Ewing (2) dans deux
systémes dont les raramétres de vibration ont &té déterminés, Tans
ces deux systémes, seules les sBquences A v =  avaient pu &tre

class@es jusqu’l présent ., ~

Grdce A des conditions expérimentales nouvelles, utilisant
notarment la lampe de Schuler refroidie par azote licuide, Schamps
(7) a pu retrouver toutes les t@tes signalées par Tesic (4) ainsi

qu'un certain nombre de tétes nouvelles,

II PROPOSITION DE CLASSEMENT DE LA STRUCTURE DE VIDBRATION (£)

1°) Séquence A v = - | du systéme 9] A - A]H

e e s e

Nous avens pu classer un groupe de six bandes dans la
séquence A Vo= - 1 duosystéme DIA - A] T ., Ces bandes sont situes
entre 3902 A et 3929 A, On peut les observer sur la figure (I.1).
Leur dégradé est dirigé vers le rouge, leur intensité@ est beaucoup
plus faible que celle des bandes de la séquence Av = 0, Nous ver-—
rons plus lein (chapitre IIT) que 1l'intensité des bandes de la sé-
quence Av = -~ | est beaucoun plus impertante que ne le laisserait
prévoir la théorie habituellement utilisée. La décrocissance de

1'intensité 3 1'intérieur d'une mére bande est trés rapide et laisse

présager une analyse de rotation Zventuelle assez délicate.
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Les nombres d'ondes dans le vide des t@tes de hande du
" 1 " o
systéme D A ~ A T vérifient la formule

2
26208,2 + 632.5 (v'+1/2) ~ 5,3 (v'+1/2) ~664,4(v"+1/2)

\) =
. 2
+ 3,2 (v'' + 1/2)
Si A v = Q on oltient la s@cuence principale (d&j% étudiee)
81 Av =+~ 1, cn chtient 12 nouvelle s@guence,
Le talileau (TI.1) représente le tableau de Teslandres du
o 1 1 5 r
systéme N A -~ AT (sfcuences A v = 0, -1)La sécuence A v = +I]

n‘est pas ohservahle car elle se trcuve dans la région des handes
(o] (o]

trds intenses A structure commlexe entre 3700 A et 3710 A,

[s]

Ernfin la Lande 3634.6 A (v

=1 ;
e 27505 em ) pourrait
vide
étre la premiére hande de la sécuence A v = +2 dec ce systéme, les
autres handes de cette sdcuence n'apraraissant pas par suite de leur
recouvrement par la sZquence A v = + 1 d'un nouveau systéme E,F
(voir paragraphe suivant) ou, ce qui est plus prohatle; de leur

faible intensité.

S}



o’ 1O c 2 ¢ 3 T . 5
v X " 5 & ' " . ,
S 1.1 T T ’ i 3 i f
s g | 2627145 H : -
© l(26271,9) : | : : :
3 s 3902.8 = 3810,3 ? : - :
Y1 fo25615,4 © 26227,1 ° i h j
: 1(25615;3) & (26237,2)« H : : :
: : . 3906,8 © 3815,7 | ) ) )
s 2 ¢ 25589,2 : 27200,0 : : :
S ©(25588,4)° (26199,7)° a j :
$ 3 2 : 3915,5 3821,6 : 3
o3 ; ' 25558,5 0 26159,5 , j
? : : : (25558,7): (26159,4): : A
2 : : : 3216,4 ¢ :
Py i . ‘ 255%6,5 ¢ ‘
o - o ° 2 skt L o ] °
: : 3 ¢ (25526,2)- . ?
: : $ 2 > s 3921,9 & H
t5 : : ' 254007 °
. . : : < (25490,6) :
‘ : . . , : ©3927,7 °
: & 3 . s Y - ¢ 25453,1 :
- ; s g ? L(25452.8) "
s : 3 3 ; : Y 2y
1 m ™ % § o ] »]
Tableau (I,1) Tatleau de Deslandres du systéme D p -~ A
e}
13re ligne = longueur d'onde de la téte dans 1l'air en A B
28me ligne = nombre d'ondes dans le vide correspondant en cm

3éme ligne

nombre d'ondes dans le vide calculé d'aprés la formule

donnant

en fonction de v’ et v en cm



XY

®) Sécuences A v =0et Av =+ 1 dun systéue E~F
p

La nrésence dans le erectre de deux sécuences de six
bandes chacune présentant une structure analogue nous a pernis
d'émettre 1'hypothise do 1'existence d'un nouveau sgystéme, cue
nous apnellerons E ~ ¥, nroverant A'une transition entre deux ftats
flectronicues dont nous n'avons nas encore d8termin? les carac-
téristicues. Ces bandes sont er offet tron faikles et leur struc-
ture tropr diffuse rour cue nous ruissions analyser utilement la

structure des tétes .%¥lles sont visibles sur les figures (I1.2) et

(1.3).

Les tétes de hande comnrises entre 3692 A et 36920,7 A
© [=]

d"une part, et entre 2638,8 A et 3649,1 A d'autre part, appartiennent

respectivenent aux sécuences A v =l et A v = + 1 de ce nouveau

systine et virifiert 1ln formule -

Vo= 270774 + 406,3 (v' + 1/2) = 3,25 (v' + 1/2)% - 412,5 (v + 1/2)
2
+ 2,80 "+ 1/2)%

Le takleau (I.2) reprfsente le tarleau de Deslandres

au systéme ® - F . Y'application de la forrule empirique
2
ne = Y
A
fug Xe

nous donne respectivement pour les Ztats T ot T les fnergies de

dissociation

gtat T D, # 12 700 e
Atat T N 15 000 e |
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v : : : : : g :
<0 1 2 c3 © 4 5 : A
3692,6 - 3637,0 :
0 27073,0 0 274740 : :
C(27074,2) (07474 0) . ‘ :
36036 3640,7 ) :
1 27066,5  27450,7 :
: f(27067,1) (7460 ,4) " o ; f
: 3604 1 26425 :
2 ; 0 27059,2  © 27446,1 f
‘ : S(27052,1) < (27445,9) - : :
: : : Y I YYVRL S ; '
3 : Co7nR0,4 27431,1 : ’
: S(27050,2) 2 (27430,5) - :
: : 1697,2 1 3646,7
4 L 3 27040, 274145
: AR2T0L0 LY ¢ (27414,2)
: v : 3698,7 « 3649,
5 : : , 27020,2 © 273045
: : 3 : 2 (27029,7):(27257,0)

Tableau 11,2) Taklcau de Teslandres du

systémne T -~ F

(voir note explicative sous le

tat:leau (I.1)




11

Une ftude de la structure de rotaticn de ces systénes
rernettrait de dZfterminer la nature deec Atats T 2t ¥, 1alreu -
reusernont . cette structure de retation nlest pas dicela™le 2 1'aide
de ros annareils dort 1z disnersinn ot la réscluticn sent trop
modestes pour ce cenre Ao traveil, T1 nfest dfaillcurs nas certairn
cue des appareils habituellement “ien adaptés * ure telle étude
donreraient des risultats satisfaisants, @tant dernfe la structure

extrdrement cormlexe de cette rfgion srectrale,

Uisus avons pu classer un ¢roure de gix landes dans la

séauence A v = 0 d'ur syntime ¥ . 7, feg six landez se trouvent

entre les deuw sicuences A v =0 et A v = + |
[o] [~]

dans la rigion s'é@tendant de 2972 A’ &0 A, Or peut les

ochserver sur la figure (I,3) ol elles apnaraissent corme les handes

les plus intenses de cette portinm d’enregistrenent.

Flles sont reportdfes dans le tahleau (I,2) cu
le tableau de Meslandres du systdre Y - 7 et elles virifiernt la

fermule :

2
v o= 27234, - 16,6 (v + 1/2) - 1,25 (v + 1/2)"

oli la variatle v désicne indifférermert v' en v’ cui sont égaux -

ruiscue A v = 0, tardis cuz les cecefficients nuniricues représentent
avec les notations halituelles (%) ¢

*3 ° ”]
( w, T )y = 186 cm

. , - ~ =1
( wc x' w? oxT ) =1, 25 em

T.es valeurs des constantes w o ot w X de chacue &tat
o - ;

ne scnt pas calculatles car nous ne disposons qae des nombres

d'endez de la séquence A v = € du systéne ¥V ~ Z

les séquences A v = * 1, ... n‘ont pas &td colservées., La
séquence A v = - 2 pourraig ge trcuver narmi les handes enchevétrées
de la région 3840 A - 3000 A dont 1'analyse s’avére trds difficile.



‘ < o z ¢
- 0 S c0 : C g 5
V’ > - % e o o
3672,1 - : : . .
0 ‘ : : : :
L T7225,¢0
(272257 : : :
< < ® 3 o
: : n74L & ’ ;
3674, ¢ . v )
21 227206 06 ¢ : H :
) (27200.6) ) .
. . . , . . .
2077 ,5 ;i H
2 : S o7125,0 ; ;
: : ${27185.0) - : :
% o - °
. . . , .
: P oagan 7 ¢ : :
s 3 : . s 27161 ,4 0 - s
. . . . . . .
: : 271701 : ,
o o © (3 e o >
: : : :
“ Doanes 3 :
° © L3 L 3 i
s 4 27134, - s
: : :
| c 7134,2)
. : 5 : :
© 3608.3
5 - H . ¢ : ¢ 271054 -
. . . .
. . ) : ) F(27105,2)
: : : VAT

Tahleau (1.3 Taltleau de Tneglandres du systéme ¥ -

r

(voir note explicative scus le talleau (T,1) )

- ~
LiLg
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Uous n'avens nas dftermin? la nature des &tats &lectre-
picues Y et Z car la structure de rotatien, cui pourrait nous donner
des indications, n'a pu étre Ztudifie % 17aide de nos anpareils.

Cette &tude de rotation semtle d'ailleurs demander un grand pcuveir

de résolution car les seules raies visihles de chaque hande sont celles
trés serrfes, cul forment la tdte.
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LTERIEL BEXPERTDIENTAL

Tour ortcnir le spectre de la molécule Mol dans la
récion ultra-vielette, pous avens utilie? un enaerble de techriqgues
et d'arrareillages devenus claseicues grace ™ ur certain nomtre de

publications s’y rannortant.

L'inctallation ™ vicdn a 2t7 dfcrite dans (10) (11)
et (7). entre autres. lfucune redification innortente y a #tfé ap~

ei ce rfast ure riduction notable de son encormbrenent.

T alivertation Alectricue est du tvrpe 7 irpulsions

T1lle a £tf ateondarment décrite dans (11) et (12), ¥l1le a fgalenent
t

bt

suti une Jdininuticn notable de ses dirme

rensicne, Ao facen % la rerdre

trarsnortable &veptucllerert,

Lz larpe de Schuler utilisfe est d'ur rodéle 1Zgfre-

Tert o

o

f£7rart de ceux dAcrits iusou' caintenant. Ille est constitufe
d'un tube de nyrex Ztanche runi de auatre rodages servant respec
tiverent © la circulatior J'oxygére (ou de tout autre gaz) et aux
cornections Glectrirucs Ades flectrodes. Flle cornorta & sa nartie
ricure unc faco nlare rodic recevart ure lame ® facns planas

de 2t 1'ancde gont en
magpésium snectreosconicuenent pur obtonu rar le nrocfd? de zore fordue
(nous tenors A remercicr ici Monsieur le Trofesscur "MVTARIOL et

scn Tahoratoire pour 1faide ru’ils rous ont anrortie Jans la cons-

titution des fchantillons) le refreidisserent est assur® nar im-

Ne”

mersion dans 1'azote liauide (Fis IT1.1

°

1.'avantage rrircinal 4n ce type de lampe est son

Btanchfité totale © i1 n'y a pnas dr nrobléres de jonctior verre-
métal au mover de jeirnts @' Irndium, ni de nrohlémes de coefficients

2 nreoposfe au Tahnratoire de

u
de dilatatior Aifférents ertre le magrésium, 17indiun, le laiton
et le pvrex (cette solution a 7t

Gcr

Bellevue par M., JACQUINNT et GUSTENIORN) . ™'autre part la cir
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culation du gaz se fait % travers toute la larmre et en particulier

9
5
|

3 travers le trcou cathodicue. Ernfin le montage ot le dirmontarp

frécuents en raison de 1'encrasserment ranide de la cathede
rar la maenfsie produite au cours de la Jdfcharca . sort

-
b=

d'empled

[
[

i

terdent 3
lui faire priférer dans une certaine mesure le roddle dfcrit dans
(7). Teut d'alcrd, l'ancde est tr3s dZlicate 7 récler convenablerent

en distance et an orientaticn par rarnort T la cathode, Mais le

o]

nrincinal dAfaut est 3G au refreidisserment insuffisant Ao la larpe
et de la cathode on narticulier. Fn offet, 1'intermrzition d'un tube
le pyrex  ontre le ragnfsiurm ot L'azcte licuide réduit consid®ratlerment

et lez niveaur fondarmontaux cue 1'con es-

lez Zchanges

rait atteindre avee un refroidisserent de ce tyne semblent ne

IT  MODE OPERATOIRE

-

Les moilleurs snactros ont 8té ohtenus dans les
conditicns suiventoes

pression do 3rm de

Tip dfoxygine dans 12 larme

intensit® de Afcharge da 200 mA
~ fersion de 800 volts enviren

impulgicns de fréguence 50 Iz

Tntre chacue snectre, la cathede est dfcagle, sous
atmoephire d'lirpon, par une frergicue dfcharge 3 haute tension

(2000 v & 200nvY

Nious avers vtilis?® le snectrograrhe 3 riiseau nlan,

de guatre mitres de distance focale, du Pax Tlanclk Institut de

Gottingsen, price 3 1l7amabilit? du Trofesseur Ctockhurger due nous
tencns A remercier ainsi cue le Trofessgeur Teller cui a accept?

cue nous venions faire nos exrériences dans son Ta'oratnire. Le
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e spectrograrhe dans le

5
[y

spectre &tudid a #t8 oltenu en utilisa

1
crdre, le résecau faisant angle de 76° 20’ avec la normale, avec

58

1

une fernte e 20 q la rose durant une heure enviren, Les placues
utilisfes sont des Xedal: 102 a 0, “eux spectres d'étalonnages au
fer encadrant les spectres de Mgl mour corricer un Aventucl tougé
an coure de 1l'exrositiorn. Tans les conditicns d'utilisaticon, la

o
dispersion du srectrograrhe est de 17ordre de | A nar millimétre

et son rouvnir de rZsclution est d erviren 120 000,
.a mesure des longucurs dfonde 2 7té effectuée

1'aide d'un microcomparateur Tuet 3 deux microscopes. La pricisicon

ndre la nicromn.

0}
Imde

des pointfs reut en principe, att

Etant denné la dispersion du spectrographe or

5 ©

pourrait esnférer atteindre unc nrﬁcisifn de 10 7 A, Fn rfalitd, en

¥

raisen du grain de la nlacue d'une rart, du reu de nettet?® des

raies d'autre part, nous ne rouvons nas espfrer diérasser une
3 o
pricigien sur X de 1l'ordre de 10 7 A, ce cui entraIne une im-
S . *1 .
précision de 1'ordre de N 1 con sur les nerhres dionde.
Las calcule lengs et fastidieux des longueurs

d'onde cnt 8t8 facilitfs nar liemnloi de la machine X calculer
électronique Nlivetti Trograrma 101, ( Cette nachine a At
eracieusement A notre disrorition par la maisor Nlivetti aue nous

tenons 7 remercior).

os mesures sont, en rdrle ¢inérale, d'unc précision

inférieure ® celles effectu®es nar Nrower, Trajmar et Perg (13)
tout d’'atord, puis par Trajmar et T
disposaiert en effet d'une dispersior de
leur 2 permis de rfsoudre le dédoullement , & partir de J = 45

pour la tande v = 0 du systdéme » A =~ * T ., Dfautre part ure

analyse de déplacement isotoricue 3 1%aide de 1l'oxvene 18 leur



. o s s ' = 1 -
a2 pernmis de préciser la symétrie de 178tat C % .

Cependant, bien cue nous r'ayens ras nu mesurer

toutes les raies sigraléces par (2 ) ot (13), res nnsures sont en
len aceord avee celles citfng rrédcfdermernt, comme le montrent les

takleaux (II.1) & (I1.4),

Les erregistrements microdensiterftricucs, réalisés
sur un arparcil Joyee avac un erarndisserment de 20, sont rerroduits
sur les figures (IT1.?) ot £I1.2). Tls concernent les handes les
rlus intenses du spectre, les autras n'avant ras un contraste
suffisant pour donrer drs enrepistronmerts accentables.

-

L'intensitd ¢fnérale des 'andes ftant relativement
fairle, nous avene surteout oltenu les Tranmches 7, et, dans une
moindre mesure, les Frarmches C. L'erchevétrenment g@inéral des
tranckes cst tel cuo les Pranches ¥ rar examrle se suterpogent
successiveraent ou en méme temps A nlusieurs Liranches difffrentes,

1 1

{(la *ranche Pro de € % A T se surerncse d'abord & QQ . Tinn
4 £

N
o

ot 7 ~uig 2P, 0,00 enfin ® " ct 0 )
11’ ' 11?11 n2d 11 Kolsl
Meus n'avens done ru classer aue les raies des

"
avoee VoY, A 7 * “Tv’) m“'(?mv” - va? )
no= - T nour ure Lrarcha T, 4ol PLI)
m=J+1 nour une hkrarche T, dfol R(T)
no= s J reur une tranche O, d'ol 0(J)

peut aussi s'derire (35)



Bande 0-0.Systéme DA =aAll

20

. ee

J R(J) P(J) Q(J)
: Vo : o vo(2) Vo vo(2) Vo vo(2)

1 26 274,0 26 273,96

2 75,1 75,00

3 76,03 26 268,94

4 : 76,96 . 26 267,9 67,95

5 . 77.94 . 66,8 66.83

6 : 78.86 65,89

7 79.7 . 79.80 65,0 64,88

8 80,7 80,70 63,7 63,77 .

9 81.6 81,68 62,67 ;

10 82,5 82,56 61,57 :

11 83,4 83,46 60,59

12 84,3 8l 34 59,5 59,42

13 , 85,2 85,26 58,37

14 . 86,1 86,14 57,3 57,27

15 86,9 86,99 56,12

16 . 87.8 87.87 55.1 55,06

17 . 88,6 88,72 53.86

18 . 89,4 89,55 52,6 52,70
19 90,4 90,39 51.6 . 51,54
20 91,3 91,21 50,37
21 , 92,1 92,04 49,21
22 . 92,8 92,83 48,05 26 270,2 26 269,98
23 93,5 93,63 46,87 69.79
24 9l 9, 42 45,68 69.58
25 95,1 95,19 4,6 L, 49 ;
26 . 95,9 95,96 : 43,26 \ 69.18
27 96,6 96,72 ; 42,08 . 68,94
28 97,4 97,48 . 40,80 : 68,72
29 98,2 98,22 . 39,62 68.5 68,45
30 99,0 98,95 38,3 38,38 68.23
31 99,6 99,66 37,16 67,95
32 300,3 200,39 35,90 67.8 67,71
33 01.1 01,06 34,65 67.3 67,41
3, 01,7 01,76 33,37 67,14
35 , 02,4 02,43 : 66.8 66,83
36 . 03,1 03,10 : 30,81 66,51
37 . 03.7 03,76 : 29,52 66.2 . 66,21
38 Ok, b 0l , 10 ; 28,16 : 65.89
39 05,0 05.01 26,86 65.6 65,54
40 05,7 05,67 25,60 . 65.27
41 06,3 06,31 24,25 65,0 64.88
42 06,9 06,99
43 | 07,4 07.5 21,46 . 64,06
4y 08,1 08,1 20,12 63.7 : . 63,77

: (0
N

Tableau II.1.
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¢ J ; R(J) ; P(J) ; Q(J)

o s o) S I T ) S oo (@)

- .
R O B E DL B L L G A M L S 30D SR e T e e ] armens toemem cacotmenad -

45 ¢ 26308,7 (26308,6 : : 26218,71 ¢ : 26263,35
: 08,8 : : 18,93 ¢ : 63,37

ue 09,2 09,2 ¢ - 17,34
& (" oLy ¢ : 17,51 *  26263,1 * 62.99
47 09,7 09,7 * : 15,97 °© 62,4  * 62,45
: ( 09,9 ° : : : 62,67
ug 10,2 10,2 ¢ : : : 62,06
: C poow : 14,73 ¢ ; 62,14
49 : 10,8 : 13,29 ° : 61,57
: oo 11.0 ° : : 61,7 ° 61,70

50 ° : 11,2 ¢ : : 61,1 ¢ 61,14
: O : 12,00 : 61,32
51 ° ¢ 11.8 ° : : : 60,59
. e 12,0 ¢ : 10,52 ° : 60,83

52 ° 12 4 12,3 ° : : : 60,13
: ( ; : 09,10 ° 60,3 °
53: H s . > H
: (3,0 : 07,71 °© 59,8 * 59,89
54 ° . 18,1 ¢ : : : 59.18
: (0 qals : : : 59,42
g5 ’ : : : : 58,64
: 2 13,9 ¢ : : 58,9 ¢ 58,97
56 * : - : : 58,2  *
: o ( 14,4 - : : : 58,37
57 * ¢ 1,y : . ; 57.65
; ( 14,8 . . . . 57,97
58 . . 14,8 . g : . 57,09
: . (150 y - : 57,3 . 87, 27
59 . : 15,2 : : : 56,49
. . ( 15.6 . 56,7
60 s . 15.6 ;
: : ( 16,0 : 5 :
61 ; . 16,0 . . . 55,4 . 55,33

‘ 55.8 . 55,70

: (82): <26319.7 (26319.8
: 26320,6 . '26320,6

Tableau II.1.(suite)

Note concernant les tableaux (II.1) et (II.2):
A partir de J = U45,la premidre ligne du dédoublement A représente
la composante "c",la seconde représente la composante "d".



Bande 1-1

Systéme Dl - AT

22

e

J R(J) : P(J) : Q(J) :
Vo . Vo(2) Vo . Vorpy . Vo . Voroy .
1 ¢ : . : : : :
2 = : H : :
3 H M : H M :
Y : 26242,36 ¢ : 26233,37 ¢ : :
5 : 26243,2 : 43,26 ¢ : : : :
6 : 44,16 ¢ : 31,23 ¢ : :
7 H 45,07 H : : : .
g8 : 46,01 ¢ 26229,0 : 29,12 ¢ : :
9 46,8 : 46,87 ¢ : 28,16 ¢ : :
10 ¢ 47,8 : 47,85 ¢ : : :
11 ¢ 48,6 : 48,69 : 25,97 : :
12 ¢ 49,3 : 49,52 : 24,82 : :
13 ¢ 50.3 : 50,37 : 23,68 ¢ : :
14 ¢ 51,4 51,32 22,6 : 22,51 ¢ : :
15 ¢ 52,0 52,07 21,4 : 21.46 ¢ : :
16 ¢ 52,9 52,90 ° 20,2 : 20,28 ¢ : :
17 ¢ : : 19.1 : 19,14 ¢ : :
18 ¢ 54,5 ; 54,33 ¢ : 18,02 °© : oo
19 * 55,4 : 55,33 ¢ : 16,80 - : 26235,57 ¢
20 ¢ : 56,12 ¢ 15,7 . 15,70 : 35,42 ¢
21 ¢ 57.0 : 56,92 4,3 : 14,47 : 35,18 °
22 . : 57,65 °* : 13,29 26234,9 : 34,98
23 ¢ 58,4 : 58,37 : 12,00 : 34,75
24 * : 59,18 ° : 10,85 °¢ : :
25 ¢ 59,8 : 59,89 09,4 : 09,53 : 34,23 ¢
26 ¢ : 60,59 ¢ : 08,40 : 34,00 ¢
27 ¢ 61,4 : 61,32 07,11 33,7 : 33,71 ¢
28 ¢ : 62,03 ¢ 05,8 : 05,93 : 33,37 ¢
29 ¢ 62,6 : 62,67 * : 04,58 33,1 : 33,12 ¢
30 ¢ : 63,35 ° : 03,31 :
31 ¢ : 64,06 ¢ : 02,10 * :
32 * H 64,57 H H : H .
33 : 65,27 ¢ : : : :
3 : 65,89 198,07 : :
35 ¢ : 66,51 96,71 ¢ :
36 * : 67,14 : 95,51 ¢ : 30,81
37 67.8 : 67,71 : 9y, 06 30,5 : 30,40 ¢
38 * : 68,23 92,73 ¢ : 30,02 °
39 : 91,31 ¢ : 29,52 ¢
40 * : : 29,0 : 29,12 ¢
41 ¢ : : 88,57 : 28,68 ¢
42 ¢ : : 87.15 :
72 ° 26278,k °  26278.56 : :
: 26279.6 : 26279,70 : : :

Tableau II . 2 .

L[/Wn

7



Bande 0~0 .Systdme Clz - Alm .

23

: J R(J) P(J) Q(J)
s Voryay . Y Yo(13) Y Vo(13)

b, 26 505,8 " 26 505,69

5 . 06,8 06,76

6 . 07.7 07.73

7 . 08,64

8 09,7 09,56 . 26 492,66

9 10,5 10,47 26 491,6 91,59

10 11,37 , 90,2 90,43

11 12,27 89,3 89,46

12 13,14 3 88,42 :

13 ¢ 14,1 14,00 °* 87,2 87,37 :

14 14,8 14,90 86,1 86,09

15 15,6 15,76 84,9 84,92 :

16 16.5 16,59 83,85

17 17,4 17,43 82,59

18 18,2 18,26 81,u 81,47

19 19,1 19,08 80,30 :
20 19,7 19,88 79.11 :
21 20,7 20,68 77,9 77.92 :
22 21,4 21,46 76,3 76,56
23 29,1 22,23 75.6 75,50 26 498 UL 26 498,32
24 22.9 22,99 74,35 98,15
25 23,7 23,76 73,06 97,86
26 24,5 24,49 71,88 97,5 97,66
27 25,2 25,22 70.5 70,62 : 97,35
28 25,9 25,94 69, 34 97,1 ¢ 97.13
29 26,5 26,66 68,15 96,82
30 27,2 27.35 66,9 66,86 96.6 96,55
31 27,9 28,04 65,55 96,24
32 28,7 28,72 64,30 95,92
33 29,3 29,37 ¢ 62,96 95,64
34 29.9 30,04 61,7 61,72 95,26
35 30,5 30,66 60,36 95,0 9L, 9k
36 31,3 31,29 : 59,12 94,59
37 31,8 31,92 : 57,69 9L, 3 94,23
38 32,4 32,51 56,5 56,34 93,87
39 32,9 33,11 54,9 54,98 93,3 93,46
40 33,6 33,68 53,5 53,65 92,9 93,05
41 34,2 34,28 52,2 52,21 92,66
42 34,7 34,82 50,89 92,24
43 35,3 35,37 49,6 49,52 : 91,78
yy : 35,8 35,89 48,3 48,16 91,2 * 91,36
45 ¢ 36,3 36,43 46,72 90,8 * 90,93
46 36,9 36,92 45,28 90,3 90,43
47 ¢ 37.3 37,42 43,78 89,8 89,95
48 ¢ 37,7 37.88 42,29 89,3 89,46

Tableau II.3.
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2 J R(J) : P(J) Q(J)

P Vo P Voryz) i Vo P Vo(y3) Vo Yo(13)

. b9 . . 26 538,36 , 26 440,93 , 26 440,88 . 26 488,98 ,
50 26 538,7 38,81 39,45 88,42 .
51, . 39,23 , 37,92 87.8 . 87,92 ,
52 . 39,5 39,65 . . 36,47 87.2 . 87,37 .

. 53, 39,9 40,05 ", ) 34,92 ; 86,84 .

T 40,3 40,47 | 33,2 | 33,43 . 86,23 ,

. 55, 40,8 40,86 | : 31,94 85.5 . 85,67 ,

. 56 . 41,3 41,22 , : 30,39 . 85,06 ,

. 57 . . 41,56 ; 28,82 8b,3 8, u8 |
58 : 41,88 | 27.3 27,23 ) 83,85 ,
59 : 42,21 , . 25,70 . 83,21
60 : 42,53 . 24,1 24,06 82,7 82,57
61 : 42,84 | 22,4, 22,46 : 81,90
62 43,0 43,11 , 20,7 20,88 . 81,23 ,
63 : 43,37 | 19,3 , 19,33 80,7 80,54 |
6b | 43,7 43,54 | 17.6 17,64 ) 79.85 ,

. 65 . : ) : 16,04 79.2 . 79,11 |

. 66 . . . . 14,38 : 78,36 |

: 67 : : : : 77.63

: 68 H H : M H 76.80 H

: 69 : : : : 76.07

: 70 : : : : 75,29

2 ) ) ) : 74,42
72, . . . . 73,63

. 73 . . . . 72,7 72,77

AN : : : : 71,88 .

. 75 . : : : . 71,02 .
76 . : ) 70,1 70,12

.77, ) : 69,21

. 78 : . : 68,23 |
79 . : X . 67.29 .

: : : .///5:‘\ :
PSS
&,

Tableau II.3.(suite).



Tableau II.kL.

Bande 1=1. Systéme C!r =-Alm .

ojarion]s

J i R(J) P(J) Q(J)
Vo +  Vo(13) Vo Vo(13) Vo Vo(43)

9 26 474,79 . . .

10 . 76,56 . .

11, 26 477,3 77.40 . :

12 , ) 78,36 X :

13 , : 79,11 :

14, 80,0 . 79,90 . .

15 . 80,7 . 80,75 , . .

16 . 81,4 81,47 . . .

17 . 82,37 , 26 448,15 . .
18 ., 83,3 . 83,21 |, 46,71 . .
19 ., . 83,85 . 26 LL5,6 45,50 .
20 . . 84,63 , Wk, 37 26 463,96
21 . 85,4 85,37 , 43,02 ., 26 463,8 63,72
22 , 86.1 . 86.16 41,85 , 63,44
23 | 86,7 . 86,84 . 40,63 63.23
24 . : 87.52 39,45 62,96
25 , 88,3 . 88,32 38,13 62,7 . 62.67
26 , 88.8 88,98 36,82 . 62,37 .
27 . 89.7 89.63 , 35,63 62, 62,12 .
28 , 90,2 . 90,34 34,4 34,32 , 61,7 61,73
29 . 90,93 33,1 33,01 , . 61,43
30 91,6 91,59 31,70 . 61,1 61,09
31 . 92,24 30,39 60,6 60,72
32 92,9 92,81 29,01 . 60,37
33 ., 93,3 93,46 27.8 27,72 59,9 . 60,00
3 ., 94,0 94,00 26,42 59,5 58,57
35 ., 9 ,b 94,58 25,00 59,12
36 ., . 95,16 23,6 23,62 58,80
37 ., . 95,64 . 22,21 58,5 58,35
38 . . 96,24 20,88 57.9 57,90
39 . 9.6 96,72 19,57 57.49
50 . 97,1 97,20 18,00 56,96
41 . 97.5 97.66 16,52 56,5 56,48
42 98,1 98,15 15,1 15,07 . 55,9 55,98
43 . 98,60 13,65 55,4 55,43
by 99,0 99,01 12,18 , 54,9 . 54,98
45 99,6 . 99,56 10,66 Sh b, 54,43
46 . 500,0 . 99,91 09,20 53,9 53,86
7 . . 500,33 . 07,66 . 53,28
ug 00,6 . 00,77 . 06,12 , 52,8 52,72
ug . 01,08 04,58 . 52,2 . 52,15
50 01,5 . 01,41 , 03,07 . . 51,44
51 . * 01,74 01.5 01,50 . 50,87
52 , 02,05 . 399,9 399,91 , . 50,22
53 . . 02,35 98,35 , 49,6 . 49,52
54 . 02,62 96,72 49,0 ., 48,91
55 . . 02,96 95,15 . 48,16
56 . . 03,21 , . 93,52 . 47,49
57 . 03,47 . 92,0 . 91,98 . 46,72
58 . : 90,26 . 46,09
59 . . 88.79 . . 45,28
60 . . 87,04 . bk, 52

Nt &GNl 0O Nne Tnhh on
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Mous pouvens essayer d'évaluer 1'incertitude dont sont
entachées nos valeurs de B’V . L'incertitude alsclue sur la mesure
des nombres d’'ondes est de 0,1 cmnl, On peut admettre cuc l'on con-
met une errcur de 0,2 thl sur la mesure de Ve Pour leo systénme
D] A nous avons adonté corre valeur de R’v, la moyerne des valeurs

B’ et ngd obtenues en utilisant resrectivenment les tétes c¢

v
et(f. Pour essayer d'éliminer 1°'influence du facteur DV, aqui devient
importante lorscue J est grand, c’est 3 dire, dans le cas des
bPranches R ~ui nous intéressent, lorsque nous utilisone des raies
proches de la téte, ncus avons mesuré la pente des droites tracdes

pour des J assaz faibles; c'est 3 dire pour des raies situfes assez

loin d» la téte. (I  43)

N—
[v= v
t
A
/////?
- | Avy
- .
~ b
H
LY
‘1—~i/;94—~*—————"—-—~———*~-—~%X
- ! Avy
avy '4../_5._3 ________________ ...._,.‘___i v
i
I
1
I
]
1
| |
i H
! I .
R
x X+mg m
Figure II.L.
1 -~ . + Av
1'erreur cormise sur VT‘::t::“[ sera %—SX—-AZQ soit %~35L———~
" 2
l VoV, ! VYL



Scient Avy et Av,
no=

les erreurs comnis
x gt n =

ses sur v
x +n, 1'incertitude sur

rour
| v, |
S
par la différence

= t
I8t ~r"| sera mesurée rar
tg o = tg o' (cf. Fig 1I.4).
+ A vy +A
corme tg o = 7 V) 2 et tga' = b
n m
o o
. 1
tg o - tge’ o= — (A v+ A vy)
n
P B! R
d'ol A(VT;V e ) = b2 —— = too taa’
L. 4 ) ! 2/-—.-—-«—-_,.—..-4“
AR A
3 -« BY = 2 o
A(RY - B7) = 2 /F | (b vy +8vy) =
+ +
avec A vy =B ve A g A\)2=A\)t B Vi 4 mg
2/ 2 T
voeve | l me\’t!
o
1 5 1o~y
Par exemple, pour la ltranche on du systéne C & - 4 II, nous
-
avons v¢ = 26544.9 cn
J =32 v_ = 265287
% X
J = 4, = 24505,8
xmol’ VXA, g€
™ I = 20
o
nous ohtenons
A (B7 - 2

[}
(RS ]
r—
D

~

rui est de 1'ordre de grardeur de 1'Acart constaté

entre notre
valeur ct celle de (?), en suppcsant la valeur de P’ donnée par (13)
exacte.

-

ous avons pu ainsi vérifier

aque les valeurs trouvies, tant
pour les mesures des nombres 4'ondes des raies cue pour les constantes

de rotation, étaient d’un ordre de grandeur tout

=

A

fait comparahle

30



A celles ohtenues par (2). Nous pensons pouvoir obtenir socus peu,
% 1'aide 4'un appareil terauccur plus disrersif, de nouveaux
spectres cui permettront une ré-invastication de ces systénes dans

de meilleures conditions,

31
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Le spectre de la molécule ¥g0, dans la région du
proche ultra-violet, tien aqu'ayart fait l'ohjet de multiples &tudes
de plus en plus couronnfes de succés (cf références des chapitres

T et IT )} continue ® pr@senter un certain nomtre de prohlémes.

Parmi ceux-ci, le moins important n'est pas celui
o

que pose la région 3720 A, dont la structure vilratoire ct rota-

ot

re complexe n'a nas encore étd Clucidfe. Dans cette région, en

[ PR )
O
=

oi
effet, le spectre présente un *le déprads, avec des maxima

P

ale. Nous avions tenté précédem~

=

d'intensité répartis de facor

ment de donner une explicatior ™ cette configuratien (11) mais il

ne semhle p2s que, comme nous 1'avions tout d'abord suppesé, cette

région fasse nartie d'ure sicuence connuede 1'un des deux systémes
d23i® ftudifs, Tcus pensons plutdt aqu'il s'agit ici d'une confi

guration due 7 une perturhation ertre deux #tats &lectroniques,
ce aui nous a amené 7 tracer les courhtes de potentiels des divers

- ¢ i < 1 = 1
dtats entrant dars la compositicn des systiémes © I -~ Al

1 1 S = ST 1
et D A - A I ainsi oue celle de 1'&tat inférieur I du

#

systéme vert.

1

D'autre part, le spectre de vit:ration des doux

-

systémes “tudifis nar TRAJMAR ot EVING, est caractirisé par la

rriigence presaue exclusive de s@quences A v = 0, et, lorsque la

- . o 1 - :
sCquence A v = -« 1 du systéme N A - A T apparalt (voir chap 1)

N\

»1le prisente des intensités trés infArieures A celles de la sé-

a
quence A v = 0 de ce mAre syatéme.

1.’2tude des intensit?s nous a conduit A ftudier

1

les fonctions d'ordes des difffrents Atats vibratoires,ainsi que les
intégrales de recouvrement ( et par consécuent les facteurs de

77

Franck et Cordon). I'ne tentative de calcul des "r - centroids’ a

até faite par la méme occasion,

33
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1T

Tir dees rrec?dfs les nlus utilisés nour construire
la courte de votentiel ™ rartir des deornfes snrectrcosceniques est
celui priconia? par Pvdterg (14), TLEDIV (15). PEES (17). Tar cette
méthede, on calcule les quartit®s v . et r . ® partir des

nin max
formules suivantes

I £
™in ;~

r =12 + f +
max g
!\
f et g sort des frretions A0 1 rareic tornle T (T y ) flgervie

" e

et de 17 nercic rotortiells I -

R AT Cwor )i]’ V2ag
7 (7 q AJ 0 L

T
b ) T Ty ) , 1/2
P S Sl DA W~ F (I
2
avec T =h (v + l > = T (T + 1)
avee T =h ( 5 et y = - J 13 )

-

ot U est la masse r7duite de l2 molécule et I' ronrfsente la valeur

de I nour laguelle F (7. x )

T2 calcul rumfrioue de ces intfgranles neut Atre nassab

frmed

enent

-

cormlinu® nar la sinpularitd auy tornes sunfrieures. Tour dviter



35

! frerax ] a
avec 5 (13, x ) = T /0 ;/Q_ "

et, au lieu de la fomction & (77, ffy . il considdre la feneticr

ot T et J sent des naramitres denpfs., v une varialle d'intégration

o

et v' 1la valeur de v nour lacucllie 7V (v, J) = 1]

9

? 4 ; 2 3
avec T v, I =45 (v) +%§ T+ 1y - Dv J (1T + 1) 4 Hv I (J+1)

1
- e X + =W O
i e L Te Te ! a o

AG 8tant la diffirerce d'8nerriec ohservie entre denx “tats de vikration
&

veising at ohfernue * martir du tableau de Deslandres,

Teur déterminer v . et ¢ nar ce procedé, il
min nay - :
auffit de comnaitre Gv9 Evg “vy Pv st v'. Mais le cacul nurfrique

est, corme ncus l'aveons signal@ rlus baut, nassa’lement cemplexc et

ardu.

1/ ¥fthodes analvtiaucs

Ssu.lieu de calculer »cint mar rrint le potentiel
peut’ ofrenir les courbes dites ' vrpics 7 de R,V.R, on peur re -
chercher une formule seri-ermirioue cul nermetie de trouver une

sclution analytique de 1'Zcuation de Schrodinger.

~ la fenetion la nlus utilisfe reste celle 4= Yerse (17)

-~ B(r r,) |?
V(r) =n, |1 e
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avec r, = distance internucléaire ?ﬁ"ﬁnuili
Weo
bwe Xea

dissceciation dernnée par D, =

et f donné prar B =0,243534 (n w4 x,)
oi u_ est la masse rAduite en unitfs Aston
<l

1'7pergie potenticlle d'une melfcule diatomique pouvant étre mise

v FQ (1 o+ + 2 + 3 + h
Vi = a a a 6006 e n
a & (1 ay £ A, g a, & > (o]
(r - 1) - .
avec £ = = . h = cste de Tlanclk et ¢ = vitesse
e

il
a calculé les coefficients a, en utilisant

12 méthode
corme approximation, T1 ohtient
2
we
a = -
o] 4LBe
A = o] . S0 we _ 5 2 2 we xe
1 P TE T T TRe
0 e
3 13 3, 2. 3
= v = =2, . = 2y
Ay ?3] + T 2q + ‘ a, 2, 5 ( ay; + ayp) 1
5 ;
- 54 PR gy
a, = 7 4y 2 20 72 ) 6 1

Une remarcue intéressante 7 propos de ces fcuations rorte sur le
fait que le ccupiage vilraticn ~ rotation se manisfeste dés le

terme a, tandis que la premidre correction due A 1'anharmonicité

des niveaux d’ﬁnergie de vikration n'apraralt aqu’au terme a, -

Le désavantage nrincipal de cette méthode repose sur la cnrnll¢ﬂt10n
du calcul des coefficients a_ .

- la fonction % treis paramétres de Manning et Resen (20) est re-

marquable par sa simplicitéc

—— A exp (~cr ) + B exp ( -2 cr )

2

r'l - exn { - cr)
; at
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mais elle n'a gudre &té adeptée, la nlunart des physiciens préférent
en effot des fenctions ~lus souples, c'rst 7 Adire comportant plus

de paramétres,

- La fonctieon de Poschl-Teller (21) pessdde les mémes niveaux de
vibration que la fornction de liorse mais un quatriéme paramétre
nernet un meilleur ajusteﬁent des niveaux de rotation. Flle est de

la forne

4
sh’ a ek’ oa

’)
sh (r + B'€y ch” (a + B'E)

5 we
avec B =

=~ la courle de potentiel de Vylleraas (22) donne un excellent accord
avee les niveaux d'énergie eoxpérimentaux mais elle a deux désavantages:
elle pess@de six paramétres ( ce cui fait un de plus cue les halituelles
données expdrimentales) et 1l est difficile d'en déterminer les cons-—
tantes.

Elle est de la forme

R" £

(1+a) (1+1) (€g + c)

28:7 g

€

(e sa) fa #b) (1+c)

~ La courbe de potentiel de Coolidge, James et Vernon (23) est plus
pratique.

Elle est de la forme

Ce tyne de potentiel est tr@s simple 3 utiliser mais il a un

désavantage . la valeur de B" est difficile 3 déterminer.
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a/ Riésun?® de la méthode

nétheode de Pulburt-Firschfelder consiste 3

o
3]

utiliser le potenticl de YMorse amélioré par 1'emplei d'ur facteur

0
Q
H
P—‘
0
0
ot
e
th
)
o
[
=
-t

ilise les deux paramdtres exnérinentaux néglig@s par
la mZthode de Morse emnlovée seule

En peosant = B(r
* 17 )

2 2
{ = De 1 - e re) 1” (potentiel dc Morse)
i

o
!
i

Le potentiel de Fulhurt -Virschfelder est donné par

ps

ep (r-re)’ o2 B (z-re) (1+h g (r-re) )

e
=
it
=
4
=]
()
! i

Les constantes b et ¢ Ctant déterminfes 3 partir des coefficients

de Dunham par les relations

1 ae w e
=} - -~
c B r (1 9 )
(: ne
he=olf L 1 3, Soe we
c 12 2 2 4, )
B re 12 RBe
2 2 2 -
. By we xe )
/i ™
144 Tio 3 Te .

-/ Application A Mg0

C'est cette dernifre méthode que ncus avons choisie

pour tracer nos courhes de potentiel de la moldcule Vg0, notre choix
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ftant motivé nar l'anm”licration notakle suscertihle d'8tre apnortle
au potentiel classicue de Torse, ainsi ~ue nar la relative simpli

cité du calcul des facteurs ™ et ¢,

Pour calculer ces derniers, ainsi que B et De, nous avons
utilisé les donnies expfrirmentales de Lagercvist et Uller (25) en
ce cui concerne les Atats Y1I ot AT | et celles de Trajmar ot
Twing (2) pour ce cui concerne leos Stats C 15 et ﬁ]A. Ces donnies

sont rascemir1Zos dans le ta’ leaw IIT - 1,

boro iy A In c 1; D 1
e 785,06 el 1664, 44 om ' 16224 on ] £32,5 en’ )
.:-,! P - —
we xe 5,12 em 2,01 er ! 5,2 em } 5,3 en 1
-3 -3 -3 -3
Yo f,60 10 5,80 10 0,29 10 2,28 10
> 20750 e ' 22220 em T (10230 en! 12870 cn”!

Be N, 5743 0,5056 0,5000 0,5014

ae 0,0050 0,004¢ 0,0048 0,0048
-8 -0 - -
To 1,749 10 “em [1,864 10 em [1,273 10 fem 1,872 10 " cm
2 2 n Q
B 1,71716 107 |1,4%200 107 1,72056 107 1,72710 107 .

18 18

a 100142 1018 11,80021 10 1,80050 10

Tableau II1T - 1

o !T7 YU ow Xe

a o«

et De = L
b e
b wexe ng
Moo= 2, 52882 (unitfs Aston)

Les valeurs b et ¢ calculfes 7 172ide de ces valeurs scont

rasscmt1fes dans la takleau (ITT 2)



¥ ly Aln c!ls nla

- -D,49144 -0, 50400 -0, 41863 -0, 40451
c 000757 =0,07616 0,06/373 0,07354
A
Talleau IIT . 2
Les valeurs desg potentiels U] ot U, ont &t& calculdes
[e] -] L Q
pour 0,5 A€ r < 1,5A avec un pas de 2,05 A
[e] o] o]
pour 1,5 A g r < 2,5A avec ur pas de 7,01 A
L] o] o
rour 2.5 A< r < 5 A avec un pas de 0,05 2

[+
La valeur maxirale de 5A affectle arhitrairement ” r nous

rermet dans les cuatre casz dfetteindre des valeurs suffisarment
proches de De, Les valeurs punfricques nécessaires au trac? des cour-
tes ont &té rassemblies dans les tableaux (ITI,2Y, (II1.4), (IIT,5

et (I11,4),

3,

On peut rermarruer que “ans le cas de la molfcule MaD,

7

les valeurs de Ul {(notentiel de Morse) et de {(notentiel de

£
Pulbturt —~ Yirschfelder) sort er ¢fnfral trAs veisines. Tour mettre
nourtant en &vidence la difffrence entre les deux cour*es, nous

¢ .

avone trac?d pour 1°'Ctat 2 lT les deux notentiels sur la nmfre
figure (fig.III1). C'eet en effet 1'4tat rour lecuel, en raison

de 1'iprortance relative des constantes correctives b et ¢, les
différences sont les nlus importantes, Les #tats C 137 et DA don-
nent des courbes moins dissemllables et 1'¢tat ¥ 1%, cuant 3 1219

ne fait apnaraitre de différence perceptible aue pour r <1,32 A -

B

> (I11.2) les nuatre

I

Neus avers rassembl2 sur la figur

courbes représentatives du potentiel ¥, pcur les cuatre é&tats

considér?és, de facon 3 mettre en Fvidence leurs positions res-
rectives, Pour les valeurs des énergies des prsitions dfcuilibre,

nous avens utilisé les valeurs dennfes par J.dchamns (7)



Etat

xly

Uy Up i RenR U U,

1.27 f L8456 L7664 :; 2,26 10152 10165
1,28 us556 LLBLL E: 2,3k 12092 12106

‘ Tt 2,36 12561 12574
1,30 k0165 39588 11 o3 14141 14154
1,32 35278 w81y 0 2,5k 16419 16430
1,3k 3085% 30485 2,65 18433 18441
1,37 25021 24760 T 2,75 20040 20045
1,k0 2004k 19864 :: 2,91 22198 22199
1,43 15828 15706 ° 3,12 24368 24364
1,45 13395 13303 :: 3,3l 26003 25997
1,48 10255 10195 ' 3,52 26975 26969
1,51 7660 7623 s 3,80 28018 28013
1,54 5545 5523 ‘1 L,30 29010 29007
1,57 3852 3840 s 4,99 29523 29522
1,60 2529 2523 P
1,62 1829 1826  ::
1,65 1022 1020 G
1,66 811 810
1,67 628 628 P
1,70 229 229
1,75 0 o
1,81 294 294 .:
1,83 502 502 G
1,95 2535 2538 ::
2,02 4119 ks G
2,10 6096 6105 ‘¢
2,18 8135 8147 z;

2 eam Sustan v din

Tableau III.3.

1



Etat  Alm
R en A Uy Uy R en A Uy u,

1,30 4917k 59515 2,35 7509 7399
1,35 37533 L4076 2,48 10200 10080
1,k0 28133 32153 2 50 10602 10482
1,45 20619 23002 2,60 12540 12430
1,50 14688 16038 2,75 15183 15107
1,52 12699 13758 2,90 17478 17448
1,55 10081 10802 3,10 20006 20038
1,58 7860 8337 3,35 22415 22503
1,61 5994 6300 3,75 24ok6 25061
1,66 3573 3705 L,05 26107 26210
1,69 2481 2553 4,45 27051 27122
1,71 1884 1931
1,7Th 1166 1188
1,76 796 808
1,78 503 509
1,81 199 200
1,83 76 7
1,86 1 1
1,87 2 2
1,90 17 T
1,9k 324 322
1,97 60k 598
2,00 952 9k2
2,0k 1506 1486
2,10 2487 2k50
2,20 4388 4318
2,23 4998 k919

S /.

Tableau ITTI.h.

p—

42



Etat Cly

. Etat Dla.
o ? o ¢ :

Ren A Uy Up Ren A . vy Un
1,141 30361 25852 1,41 30450 25200
1,46 22038 16395 1,46 22068 18998
1,51 15571 1L0o87 1,51 15567 13847
1,53 13426 12266 1,53 1341k 12069
1,5k 12439 11416 1,56 10601 9690
1,56 10623 9835 1,61 6884 6435
1,57 9790 9101 1,66 L178 3979
1,58 9004 ook 1,71 2288 2213
1,60 TS6T 7116 1,73 1723 1675
1,64 5181 4938 1,76 1052 1030
1,68 3361 3240 1,78 709 697
1,71 2312 2246 1,80 hho 436
1,73 1744 1702 1,82 ok 22
1,75 1271 1246 1,8k 108 107
1,78 723 712 1,88 0 0
1,80 453 LL8 1,91 43 43
1,82 252 250 1,95 23 236
1,84 113 113 1 .96 303 305
1,88 0 0 2,04 1087 1102
1,96 296 293 2,07 1465 1487
1,98 L5k 458 2,10 1875 1905
2,01 41 48 2,16 2768 2816
2,05 1199 1214 2,24 Lok6 4118
2,08 1589 1610 2,30 5028 5116
2,21 3560 3615 2,36 6005 6105
2,35 5865 5949 2,43 7114 7224
2.38 6353 6lhh2 2,49 8827 8140
2,39 6514 660k ¢,56 9037 9150
2,11 6834 6927 2,66 10365 10469
2,47 773 7870 2,76 11552 11641
2,66 10L55 1054k 2,91 13073 13134
2,86 12736 12796 3,06 14309 14343
2,16 15194 15207 3,26 15582 15587
3,31 16070 16066 3,66 17189 17168
3,46 16754 167ho 3,86 17675 17652
3,61 17310 17290 4,06 18021 18001
3,91 18072 18050 4,26 18268 18251
4,46 18776 18763 u,h6 184L4Y 18431
4,96 19037 19032 4,66 18568 18559

4,96 18691 18685
[‘ /5/,‘

Tableau III.S5.

Tableau III.6.

.3
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¢/ Intermriétation

Or peut remarquer, sur la figure (I1I,2) cue les

courtes de notentiel des Ctats AT ot ¥ 15 ge courcnt en deux

-

endroits, Liintersecticr surfrieurs ne nous intfresse gudre car

elle cerresrond 7 des wniveaux de vilration de cuantum v assez

1 s 3 . -

¢levi® (non encore observis dans ure transition jusqu'd rrisent),

wz o

fais 1'intersection infZrieure correspernd 3 une fnergie notentielle
~1 . . o aqs . N
de #4000 crn A nartir du niveau d'fcuilibre nour 17état Z1E et @

. . 1. . - e s
une Znergie potentielle de 2507 em 3 partir de la pesition d'Gaui-

H

»

libre pour 1'Ztat 4 110, Prur ces valeurs, nous pous trouvers entre
— 0

v =8 et v=290rpour ¥ I (tr3s prés de v = ?), et entro v = 0 et

v = 4 pour A Tl (assez prds de v = 4)

L77tude thécricue do 1’intersecticn des courbes de
notentiel renrésentatives de 177tat flectronicue d'une melfcule dia~
termicue fait arnel 3 1a thicric des perturtations (26) et (77} Lien

°

cue la péthede usuelle de la eh@erie des perturbations ne scit pas

applicatle, les valeurs nronres de 1'Znergie du rroblénm

[

non per-
turld dtant trés veisines et leur diffirence n'itant pas grande en

génfral par rarnort 3 la rerturhation,

On ohtient, pour condition d'existence de points

d'intersection pour les terrmes Zlectronirues les #cuations

3§ mr "'Y’ = 0
By =By # ¥ m Ve =0

7 =
1’)

£

E, et ', zont les valeurs (trés veoisires 1'une de 1%autre) des

1 2
potentiels Ul(r) et Uqfr) er un noint r
S 5 Ho
V.. =¥, VV.do avec V =2*35¢
id i i y
T ; 3T

(VY est upe netite correction & 1'hamiltonien Ho)

vations précidentes diéfinissant l'intersection en un

o

"ol les &
point r, +3 r, Ces deux Zguations ne sont pas en général satisfaites

sinultanément, sauf au cas ol 1'#liment matriciel VIZ s'annule iden-

ticuement, ce qui ne laisse subsister au‘une @quaticn cue 1'on peut

L6
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riésoudre par un cheoix convenalle de 3 r. Ceci nécessite cue les
deux états 8lectroniques considérfs jouisescnt de parités différentes
ce qui est bien le cas en ce cui ncus concerne puisque nos &tats

possédent des A diffdrents,

Liintersecticn des termes “lectroniques conduit 3
une perturbation des termes de rotaticn, les termes de méme J ap-

partenant % charue &ftat se perturhant mutuellement, Ceci conduit 7

&)

un déplacement des niveaux de rotation de méme J en sens inverse
1'un de 1'autre, la nerturlation &tant maximale 3 1l'endroit ol les
niveaux de méme J avaient une énergie voisine ( la grandeur du
déplacenent est fgalement fonction de la valeur de J et elle est

nulle pour J = D),

Cette perhurtaticn des termes de rotation est donc sus-
ceptible de compliquer passallerment la distritution des intensitls
# 1'intérieur d'une némc Lande, de méme que le classement “ventuel
des raies de rotation, Mais elle est relativement localisée aux
transitions mettant en jeu le niveau v = 3 de A 10, pour des valeurs

de J de 1'ordre de 30 environ.

L'intersection des courhtes de rotentiel reprifsentant les
deux &tats &lectroniques contribue trés certainement 7 augmenter la
complexité du sgectre dang certaines régions et en particulier dans
la région 3720 A =~ 3710 A cui nous interesse ici, mais elle est
insuffisante lorsqu'il s'agit d'Alucider comnlZtement les causes
de 1'enchevétrement particulidrement confus des raies dans ceteée
région. Il faudra trés certainement de nouveaux moyens d'investigation:

spectrographe A haute résolution et grande dispersion, voire inter-
férométre: source 7 caractéristiques d'excitaticn variables, &ventu-
ellement empleoi dfisct ores, Une nartie de ces nouveaux moyens est
en cours de r¢alisation et nous permettra prohkahlement scus peu une

nouvelle approche de ce probléne.
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III ETUDE DES FONCTIONS D'ONDE

Les diverses néthodes permettant de déterminer la forme
de la fonction d'onde d'une meolécule diatonmicue placée dans un &tat
€lectronique et vikratocire denné dAcoulent dviderment de la forme

du potentiel cheisi,

Par exemple, dans le cas du potentiel 'vrai® de R 7 R, on

neut déterminer numéricuenent les fonctirns d'onde radiales de
vibration de 1'3quation de Schridinger par le procéddé de Numerov
28). Ce procedé &tant d'une grande complexité@, nous ne ncus atta-

cherons pas 1 le décrire,

a/ Cas du potentiel de Morse

Dans le cas de la forrule analytique de Morse, la
fonction d'onde vibratiornelle peut 8tre fcrite d'aprés la formule
de récurrence °

1/2

Yv (r) _|(E - v) (E2v - 1) 1 Lv (2)
Yv=-1(r) v (3 =2v +1) Z Lv-l(Z)_~
= ) )

o i L 2t o oy o Fre v =1, (2r) Lv-r-1*"
avec ¢ L (7) o1 5 (I'=2v) rL= ] . ) T
ol g = T AT

K = ——e ~
W exe Rz~ +1) -x

et Yo (r) = Y clre) exp .

X = ¥ = Te

Les fonctions d'onde ainsi déterminées sont dfune grande
comrlexit? 7 calculer, surtout en raiscn de la présence des polyndmes
de Laguerre qui arrivent 3 compcrter un nombre de chiffres rapi-

dement prohibitif, méme pour des machines @lectronicues pregrammables,
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b/ Cas du potentiel de Fullurt - Hirschfelder

Lfutilisation de ce potentiel sous la forme d'un
potentiel de Morse perturbé a At? tenté par Mguyen Trong Ba (29).
I1 ottient tien entendu une forme de fonction d'ende encore plus
complicuée que celle dfduite du potentiel de Merse, I1 parvient
cependant 7 conclure, la foncticn potentielle choisie étant celle
de Bulturt-Hirschfelder, cue le prota-ilité de transition entre
deux “tats flectronicques difffrents est une fonction lindaire des
protaktilités de transiticn oltenues dans le cas ol la fonction

choisie est celle de Morse,

Les mithodes exnosées nrécidemment sont 7 nréférer dans

le cas ob l'cn calcule les fonctions d'onde jusqu'® des niveaux de

1

n

vi dans notre cas, oii les seules

¢

ration asscz Clevis (v > 0), Mais
transitions connues ne dipassent pas v = 6 et ol les, plus impor-

tantes ont lieu pour v' = v'' < 4, nous pouvons nous contenter

\

d'une mithode nlus simple 7 employer et suffisarment nroche de la f,;‘vﬁ
ey j

£

W o

réalitéd malgr? 1'approximation utilise.

a/ Ixpos? de la mithode

La méthode de Pillow (20) consiste i "distordre”
les abscisses de la fenction d'onde de 1foscillateur harmonique
en conservant les valeurs des rrdennifes., “@ient: la courle re-
présentative de 1'7nergie notentieclle, celle de l'eoscillateur
harmonique et celle du notentiel dit 'de lerse' = la courbe en
trait peintillé représente la fonction

2
——

et la courlie en trait plein repriésente la feonction

T =D (M!Bg)

4 we xe k
E=1r - re (cf Fig III 4)
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Une premidre approximation consiste, en se placant au niveau
d'énergie U, & remplacer les abhscisses AC et CE par les abscisses
BD et DT en restant au méme niveau 7T = g e (v + 1/2), Mais sur la
courte de Morse, les niveaux de vikration correspondant 3 U = e
(v + 1/2) = we xe (v + 1/2)2, il est préférable de substituer B'
D', D' F' (pris au niveau U’) 3 AC, CE (pris au niveau U),

Un calcul relativement simple conduit A

1 1 .2 .2 +

1 1
1/2 4
Nt = 2 -

B'D' = — Log 1 +8 g (1 i B Eo ) (

l 1 o201 . 1 g2 g2
N'F? = _l- Log 1 - ggo(] iy 21;82 52)1/? —‘4*6 go(] A B io)
2 _
L gz g2
(1 5 B8 Eo )

avec % = AC = CL

Cette méthode a recu une considérable simplication
de calcul depuis aque Grandmontagne (21) a remarcué aque les ahs-
cisses des points. sur le graphiaque des fonctions d'onde &taient

Xe

r = P + (V+1) "‘:”"*'C?F' - C? nl
1 e
B
xe ~im e 't n°
r,=r + (v+1) —-~C'B" -C'D
2 e
B
et qu'au lieu d'ferire
1 2 1 .2 p2
z B g1 - E B= &< 3
¢C'D' = = - o
1 82 EZ
1 h 5‘ o
il suffit d'écrire
2
wa X ;
om' o= (v o+ 1)~fi o, X B

B 2 B 28
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E_(¥) = polvndme A'Perrite d'ordre v ev ¥
- :
1Aafini nar la loi Je récurresnce

i1 - Onrr Ney T

il = v

w1 v 57 1
avec ' =1, B = 2%

e} 1
Hous avons nort? en altecissecs leg wvaleurs <dc r, et r

en forction ¢ X telles ou'cllee sont exnrimfes sous ure forme

¥

uricdue vue précédlerment. Les conctantes o, § , T_, Xe sont ex

traites Ju tahleau (IIT.1),

'fous aveons rasserbl? dans

les tableaux (TIT.7) = (IIL.20)

les valeurs d¢ Y, r , ¥, on fenction e ¥ nour lec valeurs de v
> Ty .
suivantes
0,1, 2, 2, &, 5 revyr AT
& 5 ! 1
01 ) rour 3% et ™ A

Seules les valeurs récessaires au trac” Jdes courles ont

&té reproduites 'ars ces tableaux. Les courles renrfgentatives

de ces forctions »our ‘ez valcurs de v variant de 0 & 5 rour divers

dtats sont tracfes sur les figsuree (ITIT.5) * (TIL.10)

c/ 13 ‘e ¢r node onfratoire
Lo pou Ao voadification arrerté mar le motenticel
. . -1
de Tullurt Virschfelder dans les régions o3 M < 1T < 4000 cm

pour chacur Jes Ttats concornis, nreuve cuc la melfecule Vgl suilt
asscz bien le potentiel de lMorse dens cette répion qui correspond .
environ 3 v < 6 pour les trois (tats Alectronicues, D'autre part,
pour des valeurs de v aussi 'nsses, Grandmontagne (33) 2 montré que
les fonctions d'onde calculfes & 1'aide de la méthode de Pillow
Gtaient trés voisines des fonctions d'onde de Morse(zérc central
identique, z&ros secondaires et maxima tr@s voisins) et il conclut

en soulignant 1'utilité de ces fonctions c’onde simplifiées pour le



calcul des intensitis et des facteurs de Franck et Condon dans une

trés honne approximatior,

C'est précisfment dans ce hut que nousg avons "t amends

R

A utiliser ce type ¢'approximation et il semtle qu'il soit tout %
fait justifi€ dans ce cas, ce que nous allons d'ailleurs vérifier

dans la partie qui va suivre,

54
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5 o o
X ¥ : Ry en A R, en A
0,00 27355 71,8660 1,8660
C,05 27821 1,3623 1,8660
0,10 27716 1,8587 1,8723
0,15 2754 1,8551 1,8769
0,20 27304 71,8515 1,8806
0,25 26598 1,8479 1,8843
0,35 26200 1,8L08 1,8917
0,b5 25173 1,8336 1,8991
C,60 23267 1,8230 1,9103
0,75 21026 71,8125 1,9217
0.85 19410 1,8055 1,9293
1,00 16895 1,7951 1,9408
1,15 14379 11,7847 1,9525
1,30 11965 1,7ThS 1,9642
1,45 9736 1,7642 1,9761
1,05 7141 157507 1,9922
1,90 4582 1,7339 2,0126
2,10 2071 1,7206 2,0292
2,20 1978 1,7073 2,0461
2,55 1385 1,6975 2,0590
2,55 1079 1,6909 2,0677
2,70 728 1,6811 2,0808
2,80 553 71,6746 2,0897
3,00 309 1,6616 2 1077
3,15 195 1,6520 2,1214
3,35 102 1,6391 2,1401
3,55 55 1,6263 2,1591

Sy eme e SRS

Tebleau III.7.




A e e 9 £ 4 T € e e S D € e S €30 € G S G € 6 (T RS 2a s e (R
o . .

Etat A1H v= 1

56

. o . o] . o (o]

,QEM, f ﬂ; RTan,A ﬁi_ﬁg en A X ¥ . Ry en A 5 en A
: 0,00 0000 © 1,8699 1.8699 2,60 3487 1,6916 2,760

0,10 3920 ; 1,8627 1,8772 2,80 2189 1,6786 2,0936
0,20 7723 1,855 1,88L5 2,90 1705 1,6721 2,1026
0,30 11298 ; 1,8483 1,8919 3,00 1313 1,6656 2,1116
0,40 14546 f 71,8411 1,8993 3,10 1000 1,6590 2,1208
0,50 17382 : 1,8340 1,9068 3,20 753 1,6527 2,1300
0,65 20730  © 1,8235 1,9180 3,30 561 1,663 2,1393
0.75 22302 : 1,816k 1,9256 3,40 414 1,6399 2,1488
0,80 2288k © 1,8129 1,9294 3,50 302 1,6335 2,1583
0,85 23332 ; 1,8095 1,9332 3,60 218 1,6271 2,1679
0,50 23647 11,8060 71,9371 3,70 155 1,6207 2,1776
0,95 23833 ; 1,8025 *1,9409 3,80 110 1,6144 2,1875
1,00 23803 © 1,7990 1,9448 4,00 52 1,6017 2,2075
1.05 23835 : 11,7555 1,9486
1,10 23663 11,7921 1,9525
1,15 : 23385 & 1,7887 1,956M
1,20 23010 | 1,7852 1,9603
1,25 22545 ; 1,7818 1,9642
1,40 20699 11,7716 1,9761
1,60 17525 ; 1,7580 1,9921
1,75 14909  ° 1,7479 2,0042
1,95 11475 ; 1,7345 2,0206
2,15 8396 © 1,7212 2,0373
2435 5851 : 1,7080 2 0543

IR A S E B R e e

Tableau III .
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0,10
0515
0,20
0,30
0,40
0,50
0,60
0,70
0,75
0,85
0,95

1,50
1565
1,70

Etat A IT . v=2
ici - - I = 0_-, U-‘m"-
3 4 R1 en A R2 en A X ¥ 1 en A R2 en A
. =19697 1,8739 1,8739 1,75 21831 1,7518 2,0082
; ~195Th 1,3702 18775 1,80 21361 1,7485 2,0122
©~19207 1,8666 1.8511 1,85 20797 1,7451 2,0163
; =18600 1,8630 1,88L8 2,05 17838 1,7318 2,0329
=17762 1,8594 1,8885 2,20 15203 1,7218 2,0L455
; =15kl 1 1,8522 1,8058 2,35 12507 1,7119 2,0583
" -1236L 1,8451 1,9033 °° 2.50 9952 1,7021 2,0712
;- 8691 1,8380 1,9107 :: 2,70 6987 1,6890 2,0887
" b60T 1,8309 1,9182 *° 2,80 5737 1,6825 2,0976
e 308 1,8239 1,9258 1 2,90 L6kg 1,6760 2,1065
1859 1,8204 1,9296 ©° 3,00 3719 1,6695 2,1156
6108 1,813k 1,9372 ;; 3,10 2939 1,6631 2,1247
10098 1,806 1,048 *° 3,25 2016 1,653h 2,1386
13667 1,7995 1,9526 ;; 3535 1545 1,6470 2,1480
16726 1,7926 1,9603 1 3,L5 1169 1,6406 2,157k
19163 1,7858 1,9682 ; 3,55 874 71,6342 2,1670
209LY 1,7789 1,9760 *° 3,65 646 1,6279 2,1767
21586 17755 1,9800 ;: 3,80 Lo2 1,6183 2,191k
22063 1,721 1,9840 3,90 289 1,6120 2,201k
22381 1,7687 1,9880 : 4,00 205 1,6057 2,211h
22545 1,7653 1,9920 ° 4,20 100 1,5931 2,2319
22563 1,7619 1,9960 : : 4,30 68 1,5868 2,2h23
22Lh3 1,7586 2,0000 ‘°  L,ho L6 1,5805 2,2529
22196 1,7552 2,0041 :: o
I | e C R I (| S {_ g0\ :
e/

1

5T

Tableau III.OQ.
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o

o

Pt R Kot iRemh Rend

: 0,00 0000 1,8778 1,8778 » 2,05 21794 1,7357 2,0368
0,05 ° = 2405 1,87k2 1,8814 2,10 21671 1,732k 2,0410
04515 . - T0L9 1,8669 1,8887 -2 2,15 21407 1,7291 2,0452
0,25 ° =1120k4 1,8597 1,8961 *F 2,20 21016 1,7258 2,049k
0,35 : ~14586 1,8526 1,9035 = 2,25 20512 1,7225 2,0537
0,40  =15915 1,8490 1,9072 1 2,30 19908 1,7192 2,0579
0,45 ; =16972 1,8U455 1,9109 4 2,540 18460 1,7128 2,0665
0,50 © =17Th1 1,8419 1,917 7 2,50 16782 1,7060 2,0751
0,55 ; ~18211 1,8384 1,918L4 ;; 2,65 14055 1,6962 2,0882
0,60 ' =18376 1,8349 1,9222 °° 2,80 11329 1,686L 2,1015
0,65 : -18237 1,8313 1,9259 s 2,90 9617 1,6799 2,1105
0,70 | =17799 1,8278 1,9297 °° 3,05 7310 1,6702 2, 1241
0,75 : =170T1 1,8243 1,9335 ;; 3,20 5376 1,6606 2,1379
0,80 ; ~16069 1,8208 1,9373 °° 3,35 3831 1,6510 2,1519
0,90 : =13322 1,8139 71,9449 s 3,50 26LT 71,6414 2,1662
1,00 =975k 1,8069 1,9526 *° 3,65 1776 1,6318 2,1806
1,10 ; =5603 1,8000 1,9604 . 215 1339 1,6254 2,190k
1,25 1151 1,7897 1,9721 °° 3,85 997 1,6191 2,2003
1,35 5630 1,7829 1,9800 ;; 3,95 733 1,6128 2,2103
1,45 9821 1,7761 1,9879 4,05 533 1,6065 2,220k
1,55 13535 1,7693 1,9959 s L35 382 1,6002 2,2307
1,65 16631 1,7625 2,0040 ;f 4,20 322 1,5970 2,2358
1,75 19021 1,7558 2,0121 » 4,30 2217 1,5907 2,2463
1,85 20665 1,7ho1 2,0203 ° L, %0 158 1,5845 2,2568
1,90 21209 1,7457 2,024k ;; 4,50 109 1,5782 2,2675 ;
1,95 21573 1,7h2L 2,0285 0 L,60 (! 1,5719 2,278y
2,00 21765 1,7391 2,0327 o 4,70 50 1,5657 2,289 ‘ﬁi§>

e ey - - N

Tableau III.10.



1,95
2,05
2,10
2,20

1,7971
1,7936
1,7868
1,7800
1,7732
1,7665
1,7597
1,7530
1,7463
15397
1,7363
151297

Etat A1H v=U

59
e - — s
/Rg enJA X y : R1 en A : R2 en %u_-
1,8817 2,25 20251 1,722k ¢ 2,0576
1,885h 7 2,30 20775 1,7231 © 2,0619
1,8890 :: 2,35 21106 1,7198 ¢ 2,0661
1,8027 ‘1 2,40 2125L 1,7165 ° 2,070k
1,896L 3 2,45 21230 1,T132 ; 2,07hT
1,9037 % 2,50 21048 1,7100 ° 2,0791
1,9111 ;; 2,55 20720 1,7067 ; 2,083L
1,9186 % 2,60 20263 1,703k ° 2,0878
1,9261 o 2,65 19693 1,7001 ; 2,0922
1,9336 1 2,75 18277 1,6936 ° 2,1010
1,9412 ;; 2,80 17460 1,690L : 2,1055
1,0451 % 2,90 15695 1,6839 ° 2,11k
1,9489 25 3,00 13833 1,67Th ; 2,1235
1,9527 ' 3,15 11062 1,6677 | 2,1372
1,9566 i 3,30 8512 1,6581 ; 2,1512
1,9604 7 3,L5 6317 1,6485 ° 2,1653
1,9643 ;; 3,55 5079 1,6421 ; 2,179
1,9682 ' 3,65 402k 1,6357 | 2,1846
1,9721 ;; 3,85 2420 1,6230 : 22,2042
1,9760 % 3,95 1837 1,6167 ° 2,2143
1,9839 ;; 4,05 1376 1,6104 ; 2,224
1,9919 1 b,15 1017 1,6041 ° 2,2346
2,0000 ;; 4,25 The 1,5978 ; 2,2450
2,0079 1 L4,ko 451 1,5884 © 2,2608
2,0160 ;; },55 267 1,5790 ; 2,2729
o202k 1T 4,65 185 1,5728 ° 2,2878
2,0325 ;; 4,80 104 1,5634 : 2,30L4
12,0008 (1 4,90 70 1,5572 ¢ 2,3157
2,0450 :: 5,00 W7 1,5510 : 2,3271
2,0534 - : o
e

Tableau III.11.

<



Ftet A T . v =5,

i e w253 2 s e L T 0 68 £ £ e Y s o 9 0 0 e 13 € G ) A €5 €28 189 L 5 S B S WacmrsEme BT e Ea Lo 8 1
> B B 0

o] o i o
X : ¥ : R, en A : R2 en A :: X : L : R1en A : R, en A

0,00 ' onooo © 1,8857 © 1,8357 ‘' 2,20 ' 8313 ¢ 1,1337 ° 2,0573
0,05 ; 2685 : 1,8820 : 1.8E93 - 2,30 : 12413 : 1,7220 : 2,0658
0,10 5296 1,878% © 1,8930 P 2,ho ¢ 15751 © 1,7205 2,07k
0,20 ¢ 10015 : 1,8712 ¢ 1.9003 :: 2,50 : 18270 1,739 : 12,0830
0,30 13647 1 1,86k0 11,0077 2,55 . 19205 . 1,7106 . 2,087k
2,35 ; 1ko2g ¢ 11,8005 : 1,94i4% :: 2,60 : 19925 : 1,707k : 2,0617
0,50 15805 ' 11,8569 L 10151 1T 2,65 . 2043k . 1,701 ; 2,0961
0,45 ; 16253 : 1,8534% : 1,918 2,70 : 20740 : 11,7008 : 2,1005
0,50 © 16265 © +,8498 ° 1.9225 ‘' 2,75 . 20855 1,6076 . 2,1050
0.55 ¢ 15839 : 1,853 : 1,6253 i 2,80 : 20720 : 1,6943 : 2,109k
0,60, 1k9g2 T 1,027 D 1,0300 T 2,85 [ 20560 . 1,6911 | 2
0,65 : 13746 : 1,0392 : 1,9332 e 2,90 ; 20184 : 71,6878 : 2,118k
0,70 1 12138 | 1,8357 | 1,9376 . 2,95 . 19676 . 1,684 . 2,122
Q75 : 10211 1.8322 , 1,947 s 3,05 : 18340 @ 1,6781 : 2,1320
0,85 | 5619 [ 11,8752 [ 1,0h90 D1 3,15 1 16691 . 1,6717 | 2
0,95 : 4526 ; 1,8783 : 71,9567 . 3,30 13915 1,6620 * I,i00
1,05 1 - hT60 11,8193 1 1,08Mk D1 3,45 T 11095 D 1,652k | 2,1603
1.15 ; = 9508 ; 1,80uh ; 1,9722 :: 3,60 8k92  : 1,6429 : 2,1337
1,25 =13345 ¢ 1,7976 ° 1,9800 3,75 6255 ° 1,6333 © 2,1933
1,2 -18i1 | 1,79k2 , 1,9839 G0 3,90 W30 | 1,6238 2,212
1,35 ¢ =1593k : 1,707 : 1,9879 :: L,00 : 3470 1,6175 2

1,0 D -16690 11,7873 11,5210 1 ko D 2660 D 14,6112 | 2,233
1,45 ; =17072 ; 1,783¢2 : 1,9958 :: 4,20 2024 : 1,6049 2 2LnT

2

\2

D

\O
(00]

1,50 1 =17075 11,7805 [ 1,998 1 M,30 © 1513 [ 1,586 2552
1,55 ¢ =16704 : 11,7771 : 22,0038 :: Ikh5 952 : 1,5802 L2700

2
1,60 1 -15975 D 1,772 L 2,000 1 b0 581 . 1,5798 .
1,65 ¢ =1h909 : 1,770% : 2,071 ::  l,75 = 35 : 11,5705 : 2,3028
1,7C  =13535 | i,7670 | 2,0059 .. h,50 | 198 11,5611 | 2,2196
1,80 ; ~1000k  : 1,7603 ; 2,024k1 :: 5,00 : 135 ¢ 1,5549 ¢ 2,3310
1,00 1 = 5699 . 1,153 . 2,0323 I 5,10 ! 91 1 11,5090 | 2,3h26
2,00 . - 973 ¢ 1,74€9 : 2,046 :: 5,20 60 : 1,5k25 : 2,35LiL
2,10 © 2824 T 1.7403 ¢ 2,0489 VP : :

: : - : : s : : : T :
e _ (b
oar

Tablean III.12.




BT LD A €T 8 R s € 25
*

Etat cla .

27513
2ThT9
27376
27206
26969
26667
26303
25398
2Lk280
2227k
19979
17521
15024
12597
10326
7650
5LL5
3365
2189
1545
1066
719
411
306
193
101
54

0.

T - o
R1 en A R2 en A
1,875k : 1,875L4
1,8717 1,8791
1,8680 1,8829
1,8643 1,8866
1,8606 1,890k
1,8569 1,8942
1,8532 1,8980
71,8459 1,9056
1,8387 1,9133
1,8279 1,9249
1,8172 1,9367
1,8065 1,9486
1,7960 1,9606
1,7855 1,9728
1,7751 1,9852
1,7613 2,0019
1, 7477 2,0190
71,7308 2,0408
15 TVT3 2,0587
157073 2,0723
1,697k 2,0862
1,6875 2,1003
1,6743 2,1196
1,6678 2,1294
1,6580 2,1443
71,6450 2,1647
1,6320 2,1856

sz vmna

Tableau IIT.13.
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Btat c'z " VT
o R vaiart - - e " .

X y : R, en A R2 en A X y  en A R2 en A
0,00 0000 1,8802 1,8802 2,15 8293 1,7288 2,0545
0,05 1942 71,8764 71,8839 2,30 6354 1,7188 2,0680
0,10 3872 1,8727 1,8876 2,45 L7ho 1,7688 2,0817
0,20 7628 1,8654 1,8952 2,60 344k 1,6988 2,0957
0,30 11159 1,8580 1,9027 2,75 2439 1,6889 2,1099
0,40 14367 1,8507 1,910k 2,85 1910 1,6824 2,1195
0,50 17169 11,8435 1,9181 3,00 1297 1,6725 2,1341
0,60 19500 1,8363 1,9258 3,15 858 1,6627 2,1491
0,70 21318 1,8291 1,9336 3,30 554 1,6530 2,1643
0,80 22603 1,8220 1,9415 3,45 349 1,6433 2,1799
0,85 23046 1,8184 1,945) 3,60 215 1,6336 2,1958
0,90 23357 1,8149 1,949k 375 129 1,6240 2,2120
0,95 235k0 1,8113 1,953k 3,90 76 1,6143 2,2286
1,00 23600 1,8078 1,957k
1,05 23542 1,8043 1,961k
1,10 23372 1,8008 1,9654
1,15 23098 1,7973 1,9695
1,20 22727 1,7938 1,9735
1525 22268 1,7903 1,9776
1,35 21117 1,7833 1,9858
1,50 18948 1,7730 1,9983
1,65 16457 1,7627 2,0109 :
1,80 13860 1,7525 2,0238 :
1,95 11334 1,7423 2,0368 /“Eﬁi

)
Tableau III . 1k4.
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L T

[s)

R.en A °

Btat © 3 v
B . " 2 . o:. . o
X ) Y R1 en A R? en A" X L4 ] en A

0,00 ° =19455
0,05 : =19333
3,50 1 =18971
0,15 : =i8372
0,20 1 =1754h
0,25 : =1649y

0,35 ! =13816
0,45 =10451
0,60 - 1550
2,70 - 305
¢,80 3257
0,00 ; Eoks

0o ¢ 1800

i3 16520
1.55 18023
.35 1 20587

1,50 1 21321
1,45 @ 21792
1,50 ° 2210

1,55 @ Pages

(2N

1,60 © 22085
55 1 22163
1,70 0 21923

1,88k * 1,884 F
1,8812 & 1,8887 ::
1,8775 ¢ 1,890k G
1,8738 : 1.8962 ::

1,801 1,8990 ¢
1,8665 : 1,9937
1,8591  ° i,0113

1,8319 ¢ 1,8199 :3

1,06339 1,934
71,8287 1,8%062
1,8198 1,954
1,816 i,602
1,6020 1,97h2
1,795 1:9~)C)‘l'
1,601 71,9900
1, 7847 1,894
1,7812 1,9989
1.7778 2,0031
1,77h3 2,0073
s [[UY 2,011
1,7575 2,0157
P, 60 2,02G2

Tableau

S e e G e T e £

IIT

hg

3,60
3,79
3,85
h,00
4,10
4,20
4,35

21563
21009 :

20541

19195 ;
17619 °
15902
13234 °
10646 :
8293
626l
5109
L11h ;
3270
2568
1746 ;

1155

E
/

Thh
546 :
357
202 :
12
99 :

1,7606 °
1,7572
1,7538

1, 7471

1,7403 °
1,7336 :
1,7236 °
1,7136 ;
1,7036 °
1,6937 :

1,68T1

1,6806 :
1,6740 °
1,6675 :
1,6578 f

71,6481

1,6384 °
1,6319 :
1,6223 °
1,6127
1,6063 °
1,6000 :
1,5904

2,024 °
2,0285

2,0329 |
2,045 :
2,050h °
2,0502 :
2,0727 °
2,0865 :
2,1004 °
2,11L5 :
21043 °
2,13L0 ;
2,1439 .
2,1539 :
2,1691 °
02,1844
2,2005 °
2,2113

2,027¢

2,2LL6
2,256% i
2,26TT
2,2055 ;

15
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X ¥ % en A Rg_eff jju Ny 1 en A 5 en A
0,00 0000 1,8897 1,8897 2,00 21498 1,T485 2,0507
0,10 - L4710 1,8823 1,8072 °° 2,05 21526 1,451 2,0551
0,20 - 9093 1,8749 1,90L7 Q: 2,10 21405 1,717 2,0596
0,30 -12847 1,8676 1,9123 *° 2,15 2114Y 1,738k 2,0640
0,40 =15T719 1,8603 1,9199 s 2,20 20758 1,7350 2,0685
0,45 -16763 1,8566 1,9238 *° 2,25 20260 1, 1317 2,0730
0,50 : =17523 : 1,8530 1,9276 :: 2,30 19664 : 1,7283 : 2,0775
0,55 -17987 1,849l 1,9315 % 2,40 18233 17217 2,0866
0,60 =18151 1,8458 1,935L4 ‘2 2,50 16576 1,7150 2,0959
0,65 ~1801L 1,8422 1,9392 1 2,60 14793 1,708k 2,1052
0,70 -17580 1,8386 1,9431 g3 2,70 12973 1,7018 2,1147
0,75 16862 1,8351 1,9471 °° 2,85 10330 1,6919 2,1290
0,80 =158T2 1,8315 1,9510 ;; 3,00 7941 1,6821 2,1437
0,85 ~14630 1,8280 1,9550 ' 3,15 590 1,6723 2,1586
0,95 =11484 1,8209 1,9629 ;; 3,30 U251 1,6626 2,1739
1,05 - T6L1 1,8138 1,9709 ' 3,45 2967 1,6528 2,189k
1,20 - 1113 1,8033 1,0831 :: 3,60 2010 1,6432 2,2053
1,30 3371 1,796L 1,9913 ** 3,75 1323 1,6335 2,2215
1,40 T679 1,7894 1,9995 ‘3 3,85 985 1,6271 2,2326
1,50 11603 1,7825 2,0079 *' 3,95 e 1,6207 2,2438
1,60 14981 1,7757 2,0163 :: 1,10 W6 : 1,611 i 2,2609
1,70 17698 1,7688 2,0248 1 L4,25 267 1,6016 2,278k
1,80 19691 1,7620 2,0333 ;; 4,40 156 1,5920 2,2064
1,85 20411 1,7586 2,0376 ° k4,55 89 1,5826 2,3148
1,90 20948 1,7552 2,0k420 £ 4,70 49 1,5131 2,3338
1,95 21308 1,7518 2,0463 ;;

- , TR
\vue ]
Tableau III . 16 .
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Etat D 1 A =0
X Y R, en Z R, en X
1 2
0,00 27514 1,87LL 1,87h4
0,05 27480 1,8707 1,8781
0,10 27377 1,86T0 1,8819
0,15 27207 1,8633 1,8856
0,20 26970 1,8596 1,8894
0,25 26668 1,8559 1,8932
0,30 2630k 1,8523 1,8970
0,40 25399 1,8450 1,90L46
0,50 24281 1,8377 1,9123
0,65 22275 1,8269 1,9240
0,80 19980 1,8162 1,9357
0,95 17522 1,8056 1,9476
1,10 15025 1,7950 1,9597
1,25 12597 1,7846 1,9719
1,40 10326 1,7Tk2 1,9843
1,60 7650 1,760k 2,0011
1,80 5445 1,7467 2,0181
1,95 4110 1,7366 2,0312
2,10 303k 1,7265 2,04k
2,30 1954 1,7131 2,062}
2,45 1368 1,7031 2,0762
2,60 937 1,6931 2,0902
2,80 546 1,6800 2,1093
2,90 411 1,6734 2,1190
3,05 263 1,6636 2,1338
3,20 164 1,6538 2,1489
3,35 101 1,6441 2,1643
3,55 50 1,6312 2,1854

Tableau IITI
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° o] o o (o] O
X y ;RqenA;RzenA X y 1enA 2enA
0,00 0000 1,8792 1,8792 1,90 12160 1,748 2,0316
0,05 1943 1,8755 1,8830 2,05 9756 1,7347 2,0448
0,10 3872 1,8718 1,8867 2,20 7612 1,7246 2,0582
0,15 5771 1,8€51 71,8905 2,35 5780 1,716 2,0718
0,20 7628 1,864k 1,8942 2,50 Lok 1,70L46 2,0857
0,30 11160 1,8571 1,9018 2,65 3079 1,697 2,0998
0,k40 14368 1,8498 1,9095 2,80 2162 1,68L48 2,1141
0,50 17170 1,8k425 1,9171 2,95 1480 1,6750 2,1287
0,60 19501 1,8353 1,9249 3,15 859 1,6619 2,1487
0,70 21319 1,8282 1,9327 3,30 554 1,6522 2,1640
0,80 22604 1,8210 1,9405 3,45 349 1,6425 2,1796
0,85 23047 1,8175 1,944s5 3,60 215 1,6328 2,1955
0,90 23358 1,8139 1,9485 3,73 129 1,6231 2,2119
0,95 23541 1,8104 1,9525 3,90 76 1,6135 2,2286
1,00 23601 1,80€9 1,9565
1,05 23543 71,8034 1,9605
1,10 23373 1,7999 1,96L5
1,15 23099 1,7964 1.9686
1,20 22728 1,7929 1,9726
1,25 22269 1,786k 1,9767
1,35 21118 1,7824 1,9850
1,45 19719 1,7755 1,9933
1,60 17310 1,7652 2,0059
1.75 14727 1,7550 2,0187 o
RS
RS ——— i:ji\u,k.)_
Tableau III . 18 .
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Tableau IIT .

19 .

Etat D'A v =2
- o S e . e . o . o
afz“ ¥ : R, en A ;"RZ en A ;: X ¥ ; R, en A ; R2 en A
0,00 ~191456 1,881 1,8841 1 1,75 2156 1,7598 2,0235
0,05 -1933k 1,8803 1,8878 i 1,80 21099 1,7564 2,0278
0,10 ~18971 1,8766 1,8915 *° 1,90 1890k 1,7496 2,0365
0,15 -18372 1,8729 1,8953 s 2,00 18431 1,7429 2,0452
0,20 ~17545 1,8692 1,8091 ** 2,15 15903 1,7328 2,0585
0,30 1.8619 1,9066 = 2,30 13234 1,7227 2,0721
0,40 ~12213 1,8546 1,9143 P11 2,45 10647 1,7127 2,0859
0,55 ~ 6606 1,8438 1,9258 T 2,60 8293 1,7028 2,0999
0,70 = 305 1,8330 1,93715 1 2,75 6261 1,6929 2,141
0,85 6033 1,8223 1,003 i1 2,90 4592 1,6831 2,1286
0,95 997k 1,8152 1,9573 :° 3,05 3271 1,6732 2,143}
1503 13509 1,8082 1,9653 s 3,15 2568 1,6667 2,1535
1,15 16521 1,8012 1,9734 ©1 3,30 1546 1,6570 2,1688
1,25 18928 1,79k42 1,9816 s 3,45 1155 1,6473 2,18k4Y
1,35 20688 1,7873 1,9898 ' 3,60 Thh 1,6376 2,200k
1,140 21322 1,7838 1,9939 ;: 3,75 LET 1,6280 2,2167
L5 21753 1,7804 1,9981 °% 3,90 285 1,618l 2,233%
1,50 22107 1,7769 2,0023 e 4,05 170 1,6088 2,2505
1,55 22269 1,7735 2,0065 ‘4,15 118 1,602k 2,2621
1,60 22287 1,7700 2,0107 :: 4,25 82 1,5960 2,2739
1,65 22168 1,7666 2,014 17 4,ko 46 1,5865 2,2920
1,70 2192k 1,7632 2,0192 ::
oy
N4
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Etat DA v =3 68

X ¥ 1y en A : Bgmgn A X ¥ j Ry en A : R, en 3
0,00 0000 1,8889 1,8889 2,00 21499 1,7477 : 2,0501
0,10 - 4710 1,8815 1,8064 ¥ 2,05 21527 . 1,743 . 2,054
0,20 = 9093 1,87h41 1,9039 2,10 21405 1,7409 : 2,0589
0,30 ~12848 1,8667 1,9115 2,15 21145 1,7376 | 2,0634
0,40 =15720 71,8594 1,9191 2,20 20759 1,7342 = 2,0679
0,50 17524 1,8522 1,9268 2,25 20261 1,7309 2 2,0724
0,55 ~17988 1,8486 1,9307 2,30 19665 1,7275 = 2,0769
0,60 =18152 1,8450 1,9345 2,40 18234 1,7209 i 2,0861
0,65 =1801k4 1,841 1,938k 2,50 16577 1,7T142 ¢ 2,0953
0,70 =17581 1,8378 1,9423 2,60 14794 1,7076 ; 2,1047
0,75 -16862 1,8342 1,9463 2,75 1207k 1,6977 ¢ 2,1189
0,80 «~15872 1,8307 1,9503 2,90 9Lk99 1,6879 i 2,1335
0,85 =14631 1,8271 1,9542 3,05 7220 1,6781 : 2,1483
0,95 11485 1,8201 1,9621 3,20 5310 1,6683 | 2,163k
1,05 = 7641 1,8130 1,9701 3535 3795 1,6586 : 2,1788
1,15 ~ 3348 1,8060 1,9782 3,50 2615 1,6489 | 2,1945
1,25 1136 1,7990 1,9864 3,60 2010 1,642Lh : 2,2052
1535 5561 1,7921 1,9946 3,75 1323 | 1,6328 . 2,2215
1,45 9701 1,7852 2,0029 3,90 8ké 1,6232 : 2,2382
1,55 13369 1,7782 2,0113 4,00 618 1,6168 : 2,2495
1,65 16428 1,771k 2,0198 4,15 37T 1,6072 : 2,2629
1,75 18788 1,T646 2,0283 4,25 268 1,6009 : 2,2787
1,85 20k12 1,7578 2,0369 4,35 187 1,5945 : 2,2908
1,90 20949 1,750k 2,0413 L,50 107 1,5850 ; 2,3092
1,95 21309 1,7511 2,0457 4,65 60 1,5755 2,3281

N,

Tablegu III . 20 .




BEtat ATII,V = (. Fonction d‘onde.

Pigure I1I1.5.




Etat D1A . v = 1.Fonction d'onde.

Figure III.6.
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Etat DTA . v =2 . Fonction d'onde.
Figure I1I.T.
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Etat A1H . ¥

it

3 . Fonetion d'onde .

Figure _III.8.



Etat ATH .V

B S

Figure III.9.
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4 , Fonction d'onde.
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Etat A1H . v =5, Fonction d'onde.

Figure III.10,



7>

I,v., ESSAI SUR LES INTENSITES ET LES FACTEURS DE FRAIICK ET CONDON

1°) Principe des_intégrales _de recouvrement et des facteurs

de_Franck et Condon

a/ Rappel de la théorie

L'intensité, en “mission d'une bande correspondant
A4 la transition entre deux &tats &lectroniques différents, est donnée

par (9)

I=K¥, L,

K étant une constante
HV, la population dans le niveau v', EV,VP la quantité d'énergie mise
en jeu dans la transition et © 1°C¢lément dematrice correspondant au

morment &lectrique
R = w [y an
In écrivant que ¥ = Ye ¥ vy Y e= fonction d'onde des &lertroms
Y v=fonction d'onde de vibration
et M =le + Iln Me dépendant des électrons
Mn dépendant des noyaux
et en utilisant le fait que les fonctions d'ondes caractérisant les

états électroniqes sont orthogonales, en parvient 3

"\yv vy dr M l{'[’ 123
R:'"'{-v' Vrfe e Wea'

soit R=1R (r) [ ¥, ¥, dr

On peut remplacer Re(r) par Re (;;'v”)

— J v wroar
avec T ;4 = -
v'v f yrooyn

ar

(rv,vﬁ étant communément appelé 'r centroid')

en ytilisant le fait que le principe de Franck et Condon
suppose que Re (r) varie lentement en fonction de r dans la plupart

des cas (nous verrons plus loin si cette approximation est ap-
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- s . . . 1
plicable 4 Mg0 dans le cas du systéme J] A - A IL)

De sorte que nous pouvons &crire l'intensité des bandes en

émission sous la forme

o
1

I=KN,E

i g G

v vV

avec Qg n = I f yr g dr|2

)
<
<
<

q v'v' Ztant appell ' facteur de Franck et Condon

“/ li€thodes diverses

L'Ctude des int@grales de recouvrement en général
des facteurs de Franck et Condon et des’'r centroids' en particulier,
a fait l'objet de noul:reuses putlications tant en France qu'>
1'étranger.

-

Tuamps (35) a utilis@ une nouvelle méthode de
calcul des intégrales de recouvrement, particulilrement cormode
dans le cas de la séquence 0-0, dans le cas de l'oscillateur har-
monique. Il a montrd que dans le cas oi v' = v', 1l'intégrale de

recouvremnent pouvait s'dcrire

o A2

% - 2
g P T A o 4
[ Vi ¥ dr =e % L: (5)

avec A = (r; - rg ) (01725 Vyu w

L Yol o+ w/;"
2

o - SEe
va = polyncme de Laguerre défini par

n

1 x - d ( —x 1+a)

L, ®) =2 x N — e x Y
= dx™

i

il.8cart (10) a amZlioré cette étude, a montré la
possibilité de déterminer ainsi le distance d'équilitire des nogaux
dans un Ztat donnZ 3 partir de la connaissance de la distance
d'€quililre dans l'autre &tat de la transition et du profil des

- £l -
1

intensités dans la séquence principale. Cette méthode a d'ailleurs
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-
& P

été reprise plus recemment par Prasad (38)

Une forme générale de calcul des facteurs de Franck
et Condon a &té mise au point par Jarmain et Fraser (3&). Cette
méthode utilise les fonctions d'onde déterminée€S3 partir du potentiel
de Morse « Childs (33) a dfailleurs apport? quelques améliorations
de détail 3 cette nithode. Micholls (3%) a appliqué la méthode (27)
au calcul des facteurs de Franck et Condon jusqu'Z de hauts niveaux
de vibration pour un trés zrand nombre de molécules et de systémeS,
dont en particulier les systémes (B] L - Al I ) et (b] r - Elz )
de Mgl (systémes vert et rouge).

Le calcul des r centroids et l'&tude de leurs
propriétés ont ¢té developpés par ITicholls et Jarmain (40). Plusieurs
méthodes sont proposées :

la méthode graphique a permis de montrer que r est généralement
o 2 1 z - 00

re, + re,

un peu plus grand que 1 pour les systlmes dont les potentiels

sont assez peu anharmo- 2 niques

- la méthode de "1'équation quadratique wutilise une &quation en
X= e T Ay iy

Elle n'est valable que dans la mesure ol

o
2,01 A <I re] = rez < Yy

et ouv' et v'y 10

- la méthode "de la différence ', baste sur des travaux du type de

ceux de Ruamps, Lécart oy Frasad, qui permet de d&terminer

Ar=rv, i R ST
vi+l, v+l v',v

- La méthode directe qui nécessite la connaissance des fonctions Wvg
et ij, est la plus précise mais aussi la plus fastidieuse.
2°) Méthode utilisde

2/ Expose de la méthode

Nous avions 7 notre disposition les courbes des

fonctions d'onde tracdes au III de ce chapitre. NOus avons donc fait



une intégration numérique point par point pour obtenir ¥ VY'YV
o

: : i X -
en faisant varier r avec un pas de 0,01 A . Tour confirmer 1la

ok

1

validitZ de cette méthode de soumation discontinue par le rapport

5 5 : A+
A 1'intégration R
o Wt u de
@ - 9 w2 .
.ous avons porté graphiquement les valeurs ¥’ ¥ en fonction
de r pour deux cas
7 o = ~1 » ln
vl = vV =1 systame C I - A
; . 1 !
vl =3 v¥ =4 systéme D 4 -~ AN

(figures TII.11 et III 12) ct nous avons effectud 1'intégration
A 1'aide d'un p rnindtre polaire 0.7.T 30.113 L. L'erreur com~

- -

mise dans les deux cas ¢ dépassaent pas 9,5 7, nous pouvons ad-

mettre notre sommation discontinue coume une hLonne appro-
ximation de l'in+égre ° - continue.

Pour calculer iles r centroids, nous avons
- PP . . 7 28
employé la m@me mBthode, mais en calculant cette fois Z ¥' Y r
en utilisant toujours Le méne pas pour la variation de r, et 22

faisant = “te

oYy or

i S TN A .
Pyt oy A
i

Pour obtenir les facteurs de Franck et Condon,

nous avons di normar nos fonstions d'onde en utilisant :
2 B
M f Y2 dy = 1
= oo
1. 2 S '72 5 Wz 1
ou bien dans notre -3 i I Y = 1
T

et en écrivent encuite

werooyroyn |2
r

QO
-
'
fl
Yo
=3
e

Les résultats scnt rascemblse dang les tableaur (III.21) 4 (III.23)

’(8
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=

1

« o=y

"n

LA

1

éme C

Syst

Figure III.11.

ylap(r),

Courbve ¥'



Systéne 531A -A1H s v o=3,v" =k |

Courbe ¥' ¥"= £(r) . Figure III.12.




v £ T2x10~10 : NZXlolﬂ M§105
0 1,00248 . 0,99752 . 0,99876
i 1,00786 © 0,99219 f 5,99609
2 1,01704 | 0,93324 " 0,99159
= 3 1,02637 0,97431 . 0,98707
< 4 1,01137 ¢,90876 . 0,99436
0 1,00415 . 0,99587 . 0,99793
1 1,01513 * 0,98510 ©0,99252
- 2 1,024:2 . 0,97608 © 0,98797
' 3 1,02477 © 0,97583 " 0,98784
0 1,00587 0,99416 . 0,99708
1 1,01360 0,98654 ©0,99325
= 2 :1,02207 0,97840 - 0,98914
- 3 1,03644 0,96484 " 0,98226

Tableau (III.21)

81
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v .
- 0 S 2 3 C 4 S
° S ,) 3 o °
: :10,002.107 :0,876.10 .:
0 ‘0,99604  ‘0,0007 ° i a
3 £0,9921 20,0076 - 20,9997 :
1(0,994)  :(0,006) “ ;
3 g 5 q :
.+0,872 10° :9,987 10°:1,404 10° : :
"1 -0,0036  '0,9851 ‘0,0138
: : 0,0075  :0,9763  :0,0191 :1,0029
(0,006)  ©(0,978) ‘(0,016) f
:=1,374.10:9,900 10° :1,873 10° - :
2 ©-0,0125 10,9710 f0,0183 " : :
0,0183 :0,9425  :0,0335 :0,9947 :
'(0,017)  (0,952)  ©(0,032) :
: 3 93, R 9 » 9 . H
: :~1,890 107: 9,822.12° :2,373 10° :
3 "-0,0184 ° 0,9523 ‘0,0232 :
: : : 0,0339 : 0,9069  :0,0537 .0,9945 :
i | (0,032) (0,438)  ©(0,053) :
: S :0,9996 :1,0022  :0,9959 : : :
e D > o » e
a A i b > f, HUS\'
\Uigr
"
I&re ligne : v’y
Colonne & tov Horgn 2 eme ligne : m'N" 3 ¥ y'
Ligne S I, q , s 3%me ligne Qs =] W HEE B 9 (2
vV 4éme ligne Valeurs de q_, .. obtenues par Srivastava
vV ct Maheshwari (41)

Systéme D1 s

1

- A I.

Tableau (III.22)
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‘évvv” G 1 2 2 3 4 S :
° b 9 g : 2 5 s
H 29,930 10° 30,970 10 : >
© 00,9947 '0,0096 ? ¢
~ :0,989 20,0092 :0,9987 :
/ : - g 9 ¢ : ; 2
‘0,986 167 79,936 10 1,534 107 ° : : 7
1 :-0,0098 :0,9823 :0,0151 : : ;
' 0,0005  0,9649  ‘0,0228 ° : ‘0,9972
2 9 g - g ¢
:-1,263 10°:9,872 10° :2,016 10°
% F-0,0124  “Q,9671 ‘0,0197  ° r ;
: 0,0155  :0,9353 :¢,0387 : 0,9895 :
, : ; : 9 o . . 9. :
) 21,920 10° °9,75% 10° ‘2,479 10° ° )
. 3 .~0,0188  :0,9516 :0,0244 : :
0,0353  °0,9055 "0,0593 “1,0001 :
: S :0,9989 20,9297 :0,9934 : : : et
+ : s ‘\:;ji
S . . LERTAA]
Colonne S: - lere ligme 2 ¥ ¥
v' 28me ligne: N' N T y' y"
Ligne s:Z - 2
v

4

Systéme

3éme ligne Ay 1™ N' N" L y'oy¥

Tableau (I11.23)
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Nos résultats sont en hon accord avec la théorie de

7

el
<

Franck et Condon selon laquelle, si r r o est petit, la sZquence

principale est trés faveris@e par rapport aux autres séquences
o

© 1

= ' = 0,009 4 pour ¢z ol et 0,008 A pour ph -

(ici £f
1 e
AT T ),

La comparaison avec les travaux de Srivastava et Mahes

shwari (41) qui ont utilis& la méthode préconisée par Fraser et

. . 1
Jarmain (37) pour le calcul des q, 1, de D 4 - Al montre
une honne concordance générale, malgré un désaccord pour la bande

3-3 qui semble 44 A une erreur d'impressicn dans la publication.(41)

a o= 1= i
o VquVVJ

est VexifiBe avec beaucoup de prdcision dans tous les cas, compte

D'autre part, la rigle v

%

v
: 2 -

tenu du fait que seules les séquences Av =10, Av = -1

ont Até envisagées.

3

Le Calcul des r centroids n'a pas posé de problime

de norme, les facteurs N' et II'" s’élimiment dans le rapport
= L L ¥ ¥y
r vivi = ———
Yy Wty
r

G éométriquement, oy reprisente 1'abscisse selon r du centre

de 1'aire représentde par l'intégrale de recouvrement. On peut
remarquer que r_, - n'est pas nécessairement la valeur de r

pour laquelle la transition v' = v' est la plus probable. Ce n'est
qu'une valeur moyenne utilisie dans 1'hypoth&se d'une faible variation

du moment électrique er fonction de r.

Les résultats cohtenus sont rassembl&s dans les tableaux

(I1I.24) et ( III.25)
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u
° " 2
W 0 1 2 : 3 4
: 1,8733 : 2,4838
0
(1,851)  (2,041) i
©1,2783  Fo1,8238 © 2,4312 '
1 : :
(1,898) ° (2,043)
1,3507  © 1,8957 | 2,4113
: : : :
(1,912)  ° (2,046) :
: 1,4197  ° 1,9065  ° 2,3827 :
£y : :
(1,923) © (2,049)
12 i T
ére ligne rv'v"
28me ligne valeurs de r 'y obtenues par Srivastava et Maheshwari(41)
Systéme Dl A T Aln Tableau (III.24)
if
évv 0 1 2 3 4

: 0 : 1,8738 ¢ 2,4364

: 1 @ 1,3468 : 1,8843 ¢ 2,3855 :
s 2 : 1,3049 : 1,8960 s 2,3764
£ 3 : s 1,4318 ¢ 1,9068 s 2,482

)

- 1 = 1
T v'v" Systéme C 5 = K n o Tableau (III. 2%
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: —— 1
En ce qul concerre le systéme N1 A - ATl (le seul pour lequel une

comparaiscn avec des travaux antérieurs soit possible), les valeurs
de rvhv. obtenues nar notre méthode directe sont assez difffrentes
de celles de Srivastava et abesehwari (calculles par la mdthode de
1'8quaticn quadraticue demnfe dans (40) ) en ce qui concerne la sé-
quence A v = 0, et notablement dissemhlables dans le cas de la

séquence A v = - 1. D'autre part, si la rézle selon laquelle

¥}

& T = Tyiel, v 4l
est constant dans urc sfcuence donnée est viArifife pour p v = 0,

elle 1l'est heaucoun moing pour A v = + 1, nresque pas nour A v = ~1|
Pour cette dernilre séquence, Toagn varie dailleurs en sens contraire

des deux autres.

I1 semble &galement oue, pour la sfquence A v = - 1,

varie d‘'une facon heauccur plus nette et entre des limites

B

v'v
plus larges que celles prévues par (41)

Pour ce qui est Adu systdme Cl I =~ AT , la régle
nricfderment &noncie est ercore valakle pour la
nais ne l'est pas du tout nour les sfouerces A v = - 1, pour
lesquellecs la variatien de E;”v n'est nas monotone mais nrisente
un ninirum pour les deux sécuerces quand v’ = ?, Nous n'avons pas

enccre pu, juscu’d nrésent trouver une explication 7 cette anomalie.,

Pour achever cette #tude, ncus avons voulu comparer les

rigultats thioricues aue pouvaiert laisser préveir nos calculs de

a .. et der , . avec les intersitis mesur?
v'v v'y

puhlications

es dang différentes

Frn ce cui concerne les sfguences A v = (¢ des deux systémes

considéris, la proportiornalitf entre (g , .,.v ) et 1l'intensité
vl

nesurfie par Cesic et Gavdon (3) est vérifife 4d'une manifre trés
acceptahle et on peut admettre cue, pour ces deux séquences, la
valeur de Ro(r) ne varie nresque pas en fonction de r et que ce terme

peut tre considéré corme constant.

Yais, en ce qui concerne la sfruence nue nous avons

identifife au chapitre I corme Atant la sfouence A v = =~ 1 du
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systéme D A -~ A" I, le désaccord est total entre les valeurs de

1'intensité mesuries dans (3) et celles que laissait prévoir le

calcul des valeurs correspondantes des (qv'v"° b

Il est probable que, pour cette séquence, l'appro-
ximation Re(r) = cste n'est plus valable et qu'au contraire, Rg(r)
varie assez fortement en foncticn de r. Les variations notables des
;;}v' pour cette méme séquence (tableau (III.24) ) et 1l'obtention
difficile des bandes de cette séquence en fonction des conditions
expérimentales tendraient 3 corrohorrer cette supposition. A ce
sujet Nicholls (42), dans les conclusions qu'il tire d'une assez
longue &tude des probahilité@s de transition, souligne 1'importance
que peut prendre la variation du moment de transition &lectronique
dans certains cas (introduisant parfois un facteur de l'ordre de

cing, ou plus encore).

5

‘autre part, Bates (43) émet 1l'hypcthése selon
laquelle on peut s'attendre 3 une plus grande variation de Re(r)
lorsque la transition est du typed A =1 1, ce qui est le cas
pour le systéme DIA - A1 I Yque lorsque la transition est du

type A A = 0.

I1 semble donc que l'influence de Re(r)n'est en

aucun cas nécessairement négligeable au contraire.
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CONCLUBSION

La partie experimentale de notre étude nous a permis de
proposer le classement d'un certain nombre de bandes du spectre de la
molécule Mg O en quatre séquences appartenant &4 trois systémes diffé-
rents. Nous avons pu vérifier de maniere satisfaisante notre &étude du
spectre de rotation en le comparant aux résultats deéjd obtenus par
ailleurs,

Enfin, la partie théorique de cette &tude nous a permis

de proposer une explication partielle 4 la complexité& du spectre de

(o]

Mg O dans la region 3 T10 X = 3 T20 A, et de verifier en grande partie
nos résultats expérimentaux.

La poursuite de 1l'é&tude du spectre de Mg O & l'aide de
methodes d'excitation nouvelles et l'utilisation d'appareillages
ameliorés nous permettront sous peu d'étendre nos investigations

tant du point de vue expérimental que théorique,
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