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Im Frequenzbereich 11 —20 GHz wurden bei Temperaturen zwischen 570 und 600 °C Rotations-
ibergdnge von 19 isotopen Molekeln des GeTe gemessen. Es werden Rotationskonstanten, Kern-
abstiande, Koeffizienten der Potentialfunktionen nach Duxmam und Morse und Massenverhiltnisse
von Germanium- und Tellurisotopen mitgeteilt. Als Mittelwert fiir den Gleichgewichtsabstand der

Kerne ergibt sich

re= (2,340 157 10,000 026) A.

Die systematische Untersuchung zweiatomiger
(IV/VI)-Verbindungen wurde mit der Messung des
bisher unbekannten Rotationsspektrums des GeTe
fortgesetzt. Die experimentelle Anordnung war die-
selbe wie bei den vorangehenden Untersuchungen an
Sulfiden! und Seleniden? 3 dieser Molekelklasse
(100 kHz-Stark-Effekt-Spektrometer mit heizbarer
Absorptionszelle) . Als Substanz diente 99,999-proz.
GeTe*.

Im Frequenzbereich 11 — 20 GHz wurden 99 Li-
nien der Rotationsiiberginge /=2—3, 3— 4 und
4 — 5 gemessen, die entsprechend Tab. 1 eindeutig
19 isotopen Molekeln mit Haufigkeiten zwischen 0,9
und 12,6% zugeordnet werden konnten. Rotations-
tiberginge mit Quadrupol-Hyperfeinstruktur von
Isotopenkombinationen des Ge™ (Kernspin /=9/2)
waren auf Grund der geringen Haufigkeiten nicht
mehr nachweisbar. Die Linien wurden bei Tempera-
turen zwischen 570 und 600 °C eingemessen. In die-
sem Temperaturbereich hatten sie Halbwertsbreiten
zwischen 0,3 und 0,6 MHz.

Die Auswertung der Linienfrequenzen » erfolgte
nach der Beziehung ?

V= (FJ+1,v—FJ,v)/h
=2[Yu+Yy(v+3) + Yo (v +4)2+...1(J+1)
+4[Ypo+Yo(v+3) +... J(J+1)3
+ Yo (J+1)3[(J+2)3 =11 +... . (1)

Im Rahmen der MeBgenauigkeit la3t sich das Spek-
trum einer Isotopenkombination des GeTe durch die
vier unabhingigen Konstanten Y, Y2, Y;; und
Y,, beschreiben. Zur Umrechnung einer Isotopen-
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kombination in eine andere gelten die Relationen

Yoy ~1/m, Yoo~ 1/02, (2)
Yo ~1/u?, Yy~ 1/u??

(@: Reduzierte Masse der Molekel). Zur Auswer-
tung wurden sdmtliche Linienfrequenzen mit Hilfe
der Beziehungen (2) als Funktionen der Rotations-
konstanten der haufigsten Isotopenkombination aus-
gedriickt. Man erhélt so ein iiberbestimmtes Glei-
chungssystem, aus dem man durch Ausgleichsrech-
nung (Methode der kleinsten Fehlerquadrate) die
vier Konstanten der hdufigsten isotopen Molekel er-
hilt. Die Differenzen zwischen den aus diesen Kon-
stanten berechneten Linienfrequenzen # und den ge-
messenen Linienfrequenzen » sind in der letzten
Spalte der Tab.1 angegeben. Die Differenzen sind
fast alle kleiner als der doppelte Meffehler. Die Aus-
gleichsrechnung liefert ferner fiir den mittleren qua-
dratischen Fehler der Frequenzmessung den Wert
+3,3kHz. Die 99 gemessenen Linienfrequenzen
sind im Sinne der Statistik konsistent.

Die Konsistenz der Messungen wird auch durch
das Ergebnis einer unabhingigen Auswertung von
9 Isotopenkombinationen belegt. In Tab. 2 sind die
Gleichgewichtskernabstande dieser isotopen Molekeln
mit den Fehlern aus den Messungen angegeben. Im
Rahmen der MeBgenauigkeit stimmen die Werte
tiberein. In den Tab. 3 und 4 sind die aus den Rota-
tionskonstanten isotoper Molekeln berechneten Mas-
senverhéltnisse von Germanium- und Tellurisotopen
aufgefithrt. Zum Vergleich enthalten die Tabellen
auch die Massenverhaltnisse nach Marravcu ¢ (Feh-
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Molekel o J— v v (MHz) y—v Molekel % J—> v v (MHz) y—v
J+1 (kHz) J+1 (kHz)
Ge™0Tel24 10 253 0 12370,57 0,06 -+ 22  Ge?4Tel2s 1.7 23 0 1194324 10,06 -+ 58
Ge™0Tel25 14 253 0 1233479 0,06 -+ 40 1 1191141 +0,06 + 27
Ge 0Tel26 3.8 253 0 1229975003 — 19 Ge74Tel25 26 23 0 1190754 4+-0,03 — 5
1 12266,41 - 0,03 + 22 1 1187577 + 0,06 -+ 48
2 12233,12 -0.06 — 7 2 11844,13 £0,06 — 49
34 0 1639959 + 0,03 -+ 8 Ge7Tel26 68 2->3 0 1187241 +003 -+ 25
1 1635516 + 0,03 -+ 39 1 11840,86 + 0,03 — 3
(Ge70Tel28 65 23 0 12231,056 0,03 + 13 2 11809,30 + 0,06 — 39
1 12198,01 +0,03 -+ 33 3 11777,66 +- 0,06 — 13
2 1216492 0,09 -+ 83 3—4 0 15829,75+0,03 + 3
3—>4 0 16308,03 0,03 + 12 1 15787,77 £ 0,03 — 1
1 16264,00 = 0,03 + 14 45 0 19787,24 4- 0,03 + 36
Ge0Tel® 71 253 0 1216449003 + 1 E e T
1 1213178 £ 0,06 — 40 AT 4 = = &
2 1209892 £ 0,06 -+ 50 981 +0,06  — 15
3 12066.15 &+ 0,06 -+ 30 Ge"Tel28 116 2—-3 0 11803,81 +-0,03 — 45
34 0 16219,30 - 0,03 — 21 1 1177246 + 0,03  + 1
1 16175,66 - 0,03 49 2 11741,12 + 0,03 + 19
2 16131,87 - 0,06 -+ 48 3 11709,76 4- 0,06 4 39
GeTel2d 13 2->3 0 1215116 £ 0,00 — 82 i a
1 12118,28 £ 0,09  +101 ° ot =, -
o 34 0 15738331003 — 17
Ge2Tel2d 19 2—-3 0 1211533 +0,06 — 14 1 1569657 +0,03 + 5
1 12082,82-+-0,09 — 56 2 1565477 - 0,03 - 42
Ge™2Tel26 51 253 0 1208021 +0,03 -+ 6 3 1561299 40,03 + 35
1 12047,83 0,03 — 25 45 0 19672,83 0,03 — 3
2 1201538 006 — 5 1 19620,65 - 0,03 -+ 4
3 1198298 - 0,06 — 54 2 1956847 + 0,03 — 19
34 0 1610686 = 0.03 -+ 53 3 1951623 - 0,06 — 13
1 1606373 + 0,06 — 32  Ge™Tel®® 126 23 0 1173720003 — 9
45 0 20133,69 ~ 0,06 —117 1 1170615+ 0,03 + 1
GeMTel22 09 23 0 1201632 +009 +141 2 1167516 =006 — 66
Ge2Tel2s 87 253 0 1201158+ 0,03 — 33 L e T
1 1197942 =003 — 7 % 612,92 + 0,06 + 6
s 1104788 008 — 1 5 11581,79 = 0,06 + 25
3 1191513 = 0.06 — 43 Bai B T ot
354 0 1601538 - 003 — 25 8-> 15649,50 + 0,03 4 48
] 1395l to003 — 1 1 1560820 +0,03 — 38
455 0 2001910+ 003 + 27 _ 2 15566691006 + 63
1 1996562 - 0,06 — 51 45 ‘1) {306(1)’51’4 = - 8’83 - (1*1’
205 - 510,15 + 0, —
Ge72Tel30 95 253 0 1194500 +-0,03 — 26 5 + _
2 19458,40 -+ 0,03 23
; Hgé?;g o g»gg = })g 3 19406,50 + 0,06 + 85
S Wi b + 3y GeToTel2s 1.5 23 0 1167548006 -+ 5
4 11817:58 E 0:09 —189 Ge76Tel28 25 2—-3 0 11606,83 -0,03 — 16
3>4 0 1592653 0,03 + 61 1 1157635 40,06  — 59
1 1588410 10,03 + 1 2 1154584 £ 0,06 — 90
455 0 19908,16 = 0,03 — 13  Ge76Tel30 27 253 0 1154024 -0,03 — 2
1 1985509 + 003 — 30 1 11510,01 0,06 — 32
2 19801.85 + 0,06 + 66 2 11479,77 = 0,06 — 70

Tab.

ler =1:1077). Auch hier sind die Abweichungen
mit den MeBfehlern vertraglich.

Tab. 5 enthélt die vier Rotationskonstanten und
daraus berechnete Konstanten der haufigsten Isoto-
penkombination Ge™Te!3®. Zur Berechnung der
Konstanten B,., w., ®.x., o und H., der Koeffi-
zienten des Dunmawm-Potentials @, a;, a, und ag,

der Koeffizienten des Morse-Potentials D (Dissozia-
tionsenergie) und @ und des Kernabstandes r, wur-
den die in der Arbeit iiber das Rotationsspektrum
des PbSe? zitierten Beziehungen benutzt. Bei der
Berechnung der Kernabstinde wurden auferdem
die Massentabellen von Marravcn, TaieLe und Wae-
sTrA % und die Tabellen der Naturkonstanten von
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Molekel Te (A)
Ge74Tel30 2,340156 + 0,000008
Ge?4Tel28 2,340154 + 0.000007
Ge"4Tel26 2,340157 + 0,000007
Ge72Tel30 2,340156 + 0,000011
Ge?2Tel28 2,340152 + 0,000012
Ge?0Tel26 2,340149 + 0,000015
Ge?0Tel28 2,340160 + 0,000016
(Ge70Tel30 2,340158 + 0,000016
Ge"2Tel26 2,340165 -+ 0,000020

Tab. 2. Gleichgewichtskernabstiande.

1123

Molekel Massenverhiltnis
Ge™/Ge™ GeTel30 1,027795 + 0,000009
GeTel28 1,027798 + 0.000009
GeTel26 1,027783 <+ 0,000015
MATTAUCHS 1,0277953
Ge™/Ge™  GeTel30 1,057157 + 0,000012
GeTel28 1,057151 + 0,000012
GeTel26 1,057172 + 0,000011
MaTTAUCHS 1,0571608
Ge?2/Ge"0 GeTel30 1,028568 + 0,000013
GeTel28 1,028559 + 0,000028
GeTel26 1,028593 + 0,000016
MATTAUCHS® 1,0285714

Tab. 3. Massenverhiltnisse von Germaniumisotopen.

Molekel Massenyerhéaltnis
Y
Tel30/Tel28 Ge™Te 1,015655 + 0,000013
Ge"2Te 1,015661 4+ 0,000019
Ge™Te 1,015645 + 0,000027
MaTTAUCHS 1,0156504
Tel30/Tel26 Ge™Te 1,031791 4+ 0,000013
Ge"2Te 1,031771 + 0,000028
Ge™Te 1,031817 + 0,000025
MATTAUCHS 1,0317936
Tel28/Tel26 Ge?4Te 1,015887 + 0,000012
Ge"2Te 1,015862 + 0,000028
Ge™Te 1,015922 + 0,000025
MATTAUCHS 1,0158944

Tab. 4. Massenverhiltnisse von Tellurisotopen.

Counen und Dumonp 7 verwendet. Nach den Bezie-
hungen (2) lassen sich mit Hilfe der Massentabellen
die Rotationskonstanten des Ge™*Te!3? auf jede an-

dere Isotopenkombination umrechnen.

7 E. R. Corex u. J. W. M. Dumoxp, Rev. Mod. Phys. 37, 537

[1965].

Yo1 = (1958,7903 + 0,0015) MHz

B, = (1958,7905 + 0,0015) MHz
— Yii>~o = (5,1702 + 0,0012) MHz

Yo12= ve = (=150 4 0,27) kHz
— Yoo~ D, = (0,353 + 0,033) kHz

Yo1 22 we = (308 + 15) cm—1
— Yooz wexe = 0,62 <+ 0,04) cm™1
— Yo~ fe — (0,54 + 025) Hz

Y03 =~ Hg = (——4,7 + 6,5) 10-6 Hz

ap = (362 +34)103 cm™!

a1 = (—3,07 4+ 0,10)

as = 5,50 + 0,35)

as = (—6,76 + 0,54)

D = (4,76 + 0,30) eV

a == 3,08 + 0,15)

Te = (2,3401556 -+ 0,0000018*) A

-+ 0,000026 **)
* MeBfehler.

** Fehler der in die Rechnung eingehenden Naturkonstanten.

Tab. 5. Konstanten der hiufigsten isotopen Molekel Ge’#Te!3?
(12,6%).

DruMMOND
u. BARROWS

Diese Arbeit

we (cm™1) 313 +15 3239
we e (cm—1) 0,62 + 0,04 0,75
D (eV) 4,76 =+ 0,30 41 +04

Tab. 6. Schwingungskonstanten (bezogen auf den Schwerpunkt
aller isotopen Molekeln) und Dissoziationsenergie.

Drummonp und Barrow 8 ermittelten die Schwin-

gungskonstanten ®w, und .z, des GeTe aus der
Feinstruktur des Bandenspektrums. Ihre Werte be-
ziehen sich auf keine bestimmte Isotopenkombina-
tion. Daher sind zum Vergleich in Tab. 6 unsere
Ergebnisse auf den Schwerpunkt aller isotopen Mo-
lekeln bezogen. In der letzten Zeile wird die von uns
unter Annahme eines Morse-Potentials berechnete
Dissoziationsenergie mit dem Wert der genannten
Autoren verglichen. In allen Fallen stimmen die Er-
gebnisse recht gut iiberein.
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