
im Spektrum des reinen Isonitrils überlagert sich in der 
nematischen Phase die direkte Dipolkopplung 5 U N H • 
Die Linienabstände sind gegeben durch 

J V = 2 | B N H + /NH 1 = 1 2 4 H z . 

Die direkte Kopplung der drei äquivalenten Pro-
tonen der Methylgruppe untereinander ist infolge des 
geringen Abstandes sehr stark. Sie bedingt das Triplett 
von Tripletts mit dem Intensitätsverhältnis 1:2:1 und 
einem Linienabstand Av = 3 1 Z?HII | =3066 Hz. Da die 
Konzentration des 13C-Isotops nur etwa 60% beträgt, 
wird nur ein Teil der Moleküle eine weitere Dublett-
Aufspaltung aller Linien zeigen. Sie ist gleich 

Av = 2 | ß"cH + / " C H | = 1656 Hz. 
Für eine Methylgruppe lassen sich die Ordnungsgrade 
für die H —H- und C — H-Verbindungslinien durch den 
Ordnungsgrad der dreizähligen Symmetrieachse Sc3 
ausdrücken 4 : 

S H H = - i S c 3 ; 5CH = H3 c o s 2 / 5 - l ) 5c3 • 
Hier bezeichnet ß den Winkel zwischen der Symmetrie-
achse und der C —H-Bindung. Berücksichtigt man fer-
ner, daß zwischen dem HCH-Bindungswinkel a, rHH 
und rcH bzw. zwischen ß und a folgende Beziehungen 
bestehen, 

T " H H = 2 sin (a/2) T C H , 
J (3 cos2 ß — 1) = 1 — 2 sin2 (a/2), 

so ergibt sich für 

BEN = - 7H Y*C SC3 ( L ~ 2 SI"2 ( A / 2 ) ) 7^3 . 

= S V ^ 5 C 3 ( 2 s i n ( a / 2 ) R C H ) S ' 

4 A . SAUPE, Z . N a t u r f o r s c h . 1 9 a , 1 6 1 [ 1 9 6 4 ] . 
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Das Verhältnis BCH : 5HH ist 

=16 ^ s i n * ( a / 2 ) (2 sin2 (a/2) - 1 ) 

vom Ordnungsgrad Sc3 und den Abständen THH bzw. 
RCH unabhängig. Die Bestimmung des Valenzwinkels a 
wird auf eine Frequenzmessung zurückgeführt. Mit 
Bhc : #HH = 0,744 ergibt sich für a = 109° 45' ± 3'; 
(MW 109° 46') 5. 

Benutzen wir in 

Av = 2 | 5 C H + / C H I 

das negative Vorzeichen für / , resultiert ein unrealisti-
scher Wert von 112° für a. Damit ist das absolute Vor-
zeichen von /CH im Isonitril positiv anzunehmen. 

Einfache geometrische Beziehungen bestehen auch 
zwischen TCN und rcH: 

R CN . O C O S ß I Q = sin j-, 0 - — cos Di; 
R CH S L N P2 

ß2 ist hier der Winkel zwischen der dreizähligen Achse 
und dem Vektor N — H. Für das Verhältnis der beiden 
Bindungslängen ergibt sich aus den entsprechenden B-
Werten 

RCN _ 1)290 mit negativer /NH , 
TQJJ 1 , 2 3 2 m i t p o s i t i v e r / N H • 

Aus MW-Daten erhalten wir 1,304 unter Zugrunde-
legung der r0-Werte5. Benutzen wir die von COSTAIN 
angegebenen rs-Werte 6, so erhalten wir 1,291 für die-
ses Verhältnis. Spezifische zwischenmolekulare Kräfte 
scheinen daher nicht vorzuliegen. 

6 C . C . COSTAIN, J . C h e m . P h y s . 2 9 , 8 6 4 [ 1 9 5 8 ] , 

Energieniveaus halbmagischer Kerne * 
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Die Systematik der Energieniveaus schwerer halb-
magischer Kerne wird gut durch folgendes wohlbe-
kannte Modell beschrieben Die im Schalenmodell zu-
nächst vernachlässigten Restwechselwirkungen zwischen 
den Nukleonen werden hier durch einen kurzreichweiti-

* Vorläufige Ergebnisse wurden auf der Physikertagung Mün-
chen 1966 der D P G und Ö P G vorgetragen. 

1 L . S . KISSLINGER U. R . A . SORENSEN, M a t . F y s . M e d d . 3 1 , 1 1 
[ 1 9 5 9 ] , 

gen Paarungskraftanteil und einen langreichweitigen 
Kraftanteil dargestellt. Ersterer wird i. allg. durch die 
Methode der Quasiteilchentransformation unter Ver-
wendung des Kompensationsprinzips, letzterer z. B. 
durch die Tamm-Dancoff-Methode oder die "random 
phase approximation" der Rechnung zugänglich ge-
macht 2. 

Die erwähnte Methode zur Berücksichtigung der Paa-
rungskraft bewirkt aber das Auftreten von Teilchen-
zahlschwankungen im betrachteten Vielteilchenproblem. 
Dies wurde in den Arbeiten 2 nicht berücksichtigt. 

Wir haben nun das folgende vereinfachte Modell zur 
Berechnung der Struktur gerader Pb-, Sn- und Ni-Iso-
tope (mit 200 ^ A ^ 206, ^ = 210; 112 ^ A ^ 124; 
58 A 64) verwendet. 

2 L . S . KISSLINGER U. R . A . SORENSEN, R e v . M o d . P h y s . 3 5 , 8 5 3 
[ 1 9 6 3 ] . 
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Wir postulieren ebenso wie in 2 eine kurzreichwei-
tige Paarungskraft konstanter Stärke zwischen den Nu-
kleonen außerhalb der abgeschlossenen Schalen. 

Um bei der Diagonalisierung dieses Anteils der 
Hamilton-Funktion nach der erwähnten Methode die 
Teilchenzahlschwankungen zu unterdrücken, verwen-
den wir die Methode NOGAMIS 3. Verschiedene andere 
Verfahren, die dazu entwickelt wurden, sind praktisch 
wesentlich schwieriger zu handhaben 4. 

Nach NOGAMI hat man vom ursprünglich gegebenen 
Hamilton-Operator H eine geeignet zu wählende Funk-
tion /(/V) des Teilchenzahloperators N zu subtrahieren. 
In der Praxis wählt man f(N) = Xx N + X2 N2. Nun 
transformiert man auf Quasiteilchen und bestimmt 

, Ä2 a u s der Forderung nach Konstanz der vorgege-
benen Teildienzahl und der Bedingung, daß die Energie-
werte bezüglich der Teilchenzahl entartet sein sollen. 

Das Quasiteilchenvakuum ist der Grundzustand ge-
rader Kerne. Ihre angeregten Zustände werden durch 
Zweiquasiteilchenzustände gebildet. Bei der Berech-
nung ihrer Energien werden nur jene Anteile in 

kxN — X2N2 berücksichtigt, welche die Quasi-
teilchenzahl erhalten. 

Die langreichweitigen Kräfte führen wir phänomeno-
logisch zwischen den angeregten Quasiteilchen ein und 
vereinfachen damit die Rechnungen bedeutend. Sie seien 
speziell vom Quadrupol- und Oktupoltyp. Diesen Anteil 
der Restwechselwirkungen diagonalisieren wir exakt im 
Zweiquasiteilchenraum. Als Energien des ungestörten 
Problems treten dabei die vorher berechneten Zwei-
quasiteilchenenergien auf. Wir sind dann durdi Ver-
gleich mit dem Experiment imstande, die Kopplungs-
stärken G, x2, x3 der Paarungs-, Quadrupol- und Oktu-
polkraft zu ermitteln. Dabei werden für jedes Isotopen-
system alle drei Parameter getrennt angepaßt. Die so 
gefundenen Werte sind in Tab. 1 zusammengestellt. 

Gi (MeV) x2 

(MeV f - 2 ) (MeV f ~ 3 ) 

Pb2 1 0 0 , 0 8 9 8 0 , 0 9 0 , 0 0 8 PJJ206 PTROO 0 , 1 2 6 5 0 , 1 0 3 0 , 1 5 5 
Sn 0 , 1 6 3 6 0 , 2 9 0 0 , 1 7 6 
Ni 0 , 2 7 6 9 1 , 1 5 5 0 , 0 0 6 

Tab. 1. 

Interessanterweise ergeben sich für dieses durch die 
spezielle Einführung der langreichweitigen Kräfte ver-
einfachte Modell keine nennenswerten Abweichungen 
gegenüber früheren theoretischen Arbeiten. Die niedrigst 
liegenden 2+-Zustände der untersuchten Isotope stimmen 
gut mit dem Experiment überein (s. Abb. 1, 2, 3). 

Wie zu erwarten war, bringen die Teilchenfluktuatio-
nen keine signifikanten Veränderungen der Anregungs-
spektren hervor 4. Wohl aber verändern sich die Grund-

Y . NOGAMI, P h y s . R e v . 1 3 4 , 3 1 3 [ 1 9 6 4 ] . 
Y . NOGAMI U. I . J . ZUCKER, N . P . 6 0 , 2 0 3 [ 1 9 6 4 ] . 

Abb. 3. Nickelisotope. 

MeV 
U 

— 6* 

5" 
6 " 4* -S" 
r 
2* 

ä: 
=? 

-2* 

4 -
C-

9 H 5" 
4*-

t 2* 

210 206 204 202 200 
Abb. 1. Bleiisotope. Links die experimentellen Niveaus, rechts 
die theoretischen Resultate. Der gestrichelte 2+-Zustand ist 

der von KS gefundene 1 . 
MeV 

U 

2*-

-4* 

--4* 
•4* 4* '2* 

-2* 

-0* 

-5* 

-4* 

2* -

— 4* 

-6t -0 
-4* -7" 
-2* -0* 2*--2* 

112 IM 

MeV 
5 

116 118 120 
Abb. 2. Zinnisotope. 

122 124 

2* — 

3~_ 2 
-0* 

— r 

-2 
4* 

-4 
= f 

58 60 62 64 



zustandsenergien der verschiedenen Nukleide beträcht-
lich. Für den Fall der Nickel-Isotope wurde dies von 
NOGAMI und ZUCKER 4 im Rahmen des Paarungskraft-
modells bereits gezeigt. Wir verzichten hier darauf, 
detaillierte Tabellen der Grundzustandsenergien, die 
wir erhalten haben, hinzuzufügen, da sie für einen di-

5 M. KRIECHBAUM, Acta Phys. Austriaca, in press. 

rekten Vergleich mit dem Experiment ungeeignet sind. 
Eine eingehende Darstellung der für die Pb-Isotope 

erhaltenen Resultate wird in Kürze erscheinen 5. 

Wir danken Herrn Prof. Dr. P. WEINZIERL für wertvolle 
Hinweise. Einer von uns (M. KRIECHBAUM) dankt der österrei-
chischen Studiengesellschaft für Atomenergie für ein Stipen-
dium. 

Anregung hoher Rotationsniveaus 
von C2-Banden 

G . M E S S E R L E 

DVL-Institut für Raketentreibstoffe, Abtlg. Spektroskopie, 
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(Z. Naturforsdi. 23 a , 470 [1968] ; eingegangen a m 18. Januar 1968) 

In einer früheren Arbeit1 wurde ein Kohlebogen be-
schrieben, in dem einige ÜESLANDRES-D'AzAMBUJA-Ban-
den (c177g — b 1 / ?^ des C2-Moleküls bis zu so hohen 
Rotationsquantenzahlen angeregt werden konnten, daß 
eine Dissoziation des c177g-Terms durch Rotation zu be-
obachten war. Diese Lichtquelle wurde weiterverwendet, 
um auch andere Bandensysteme des C2-Moleküls zu 
untersuchen. 

1. Das Mulliken-System 

Um zu entscheiden, ob im oberen Zustand des Mul-
liken-Systems2 (d 1 ^^ — x1^,g+) evtl. eine Prädissozia-
tion vorliege, wurde die Sequenz Av = 0 (AÄJ2300 Ä) 
in dritter Ordnung eines 5m-Ebert-Spektrographen bei 
einer Dispersion von 0,5 Ä/mm auf Ilford Q2-Platten 
photographiert. Die Belichtungszeit betrug etwa 1 Std. 
Zur Unterdrückung der zweiten Ordnung war vor dem 
Spalt des Spektrographen eine Quarzküvette ange-
bracht, die mit gasförmigem Chlor gefüllt war. Der 
Bogen brannte in Helium oder Argon bei einem Druck 
von etwa 20 Torr. Die Stromstärke betrug 13 A. 

Die Intensität reichte aus, daß die ( 0 - 0 ) - und die 
(1-1)-Banden bis / = 92 und die (2-2)-Bande bis 
7 = 60 analysiert werden konnten. Die eigene Zuord-
nung der Linien stimmt mit den Rotationsanalysen von 
LANDSVERK 2 im wesentlichen überein. Da die eigenen 

V v" J,o B' ZT-108 

0 - 0 43226,74 1,8233 7,34 
1 - 1 43200,97 1,8040 7,38 
2 - 2 43175,56 1,7842 7,40 

Tab. 1. Nullstellen der Mulliken-Banden und Rotationskon-
stanten des d ^ u ^ T e r m s in c m - 1 . 

1 G. MESSERLE U. L.KRAUSS, Z. Naturforsch. 22 a, 2023 [1967]. 
2 O. G. LANDSVERK, Phys. Rev. 56, 769 [1939] . 
3 G. HERZBERG, Spectra of Diatomic Molecules, D. Van Nost-

rand Co., Inc., Princeton (N. J.) 1950. 

Analysen ausführlicher sind, konnten die Rotations-
konstanten des d^u^Terms genauer bestimmt werden. 
Sie sind mit den Nullstellen der analysierten Banden 
in Tab. 1 zusammengestellt. 

Da die Banden frei von Rotationsstörungen sind und 
das letzte beobachtete Rotationsniveau F93 im Schwin-
gungsniveau r = l des d1^'u+-Zustands schon 10935 
c m - 1 über der Dissoziationsgrenze des C2-Moleküls 
von 49300 cm - 1 liegt ist eine Prädissoziation des 
d^u^-Terms in C( 3 P)+C( 3 P) ausgeschlossen. Wahr-
scheinlich dissoziiert der d1^"u+-Zustand in C(1D) + C(1S), 
wie es die Wigner-Witmerschen Regeln 3> 4 fordern. 

2. Das Fox-Herzberg-System 

Neben dem ^/Zg-Zustand scheint sich besonders der 
B3ZZg-Term wegen seiner flachen Potentialkurve zur 
Beobachtung einer Dissoziation durch Rotation zu eig-
nen. Deshalb wurde versucht, die Fox-Herzberg-Ban-
den 5> 8 (B3Z7g — X'3ZZU) im Bogen anzuregen. Leider 
zeigte sich, daß unter den Bedingungen, die zur An-
regung der Swan-Banden, der Deslandres-D'Azambuja-
Banden und der Mulliken-Banden geeignet sind, die 
Fox-Herzberg-Banden nicht erscheinen. Das stimmt mit 
HERZBERGS Mitteilung 7 überein, daß er dieses Banden-
system bisher nur in Entladungen, aber nicht im Bogen 
beobachtet hat. 

Es wurden Versuche unternommen, anstatt den Bo-
gen in Edelgasen (He, A) zu brennen, kohlenstoffhal-
tige Gase zuzusetzen. Dabei ergab sich, daß die Fox-
Herzberg-Banden im Bogen bei einem Zusatz von etwa 
20 Torr reinem CO intensiv angeregt werden. Die 
(0 - 4) -Bande (Ar = 2987 Ä) wurde in zweiter Ord-
nung bei einer Dispersion von 0,75 Ä/mm auf Kodak S-
Platten photographiert. Die Belichtungszeit betrug etwa 
15 Minuten. 

Die Fox-Herzberg-Banden sind bei dieser Anregung 
im Bogen durch andere Banden stärker überlagert als 
bei einer Anregung in einer Glimmentladung. Dadurch 
wird die Rotationsanalyse erschwert. Inzwischen wurde 
die (0 — 4)-Bande bis / ^ 65 analysiert. Die letzten 
bisher zugeordneten Linien treten noch mit großer In-
tensität auf. Ob die Rotationsanalyse jedoch bis zum 
Abbrechen der Rotation durch Dissoziation fortgesetzt 
werden kann, läßt sich noch nicht entscheiden. 

4 E . A . BALLIK U. D . A . RAMSAY, A s t r o p h y s . J . 1 3 7 , 8 4 [ 1 9 6 3 ] . 
5 J . G . F o x u . G . HERZBERG, P h y s . R e v . 5 2 , 6 3 8 [ 1 9 3 7 ] . 
6 J. G. PHILLIPS, Astrophys. J. 110, 73 [1949] . 
7 G. HERZBERG, persönliche Mitteilung 1967. 


