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Das Mikrowellenrotationsspektrum des SnTe
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Im Frequenzbereich 12—19 GHz wurden bei Temperaturen um 650 °C Rotationsiiberginge von
27 isotopen Molekeln des SnTe gemessen. Es werden Rotationskonstanten, Kernabstinde, Koeffizien-
ten der Potentialfunktionen nach Dusxuam und Morse sowie Massenverhiltnisse von Zinn- und
Tellurisotopen mitgeteilt. Als Mittelwert fiir den Gleichgewichtsabstand der Kerne ergibt sich

re= (2,522 804 0,000 029) A.

Mit der Messung des reinen Rotationsspektrums
des SnTe wurde die systematische Untersuchung
zweiatomiger (IV/VI)-Verbindungen fortgesetzt. In
dieser Molekelklasse sind mit unserer experimentel-
len Anordnung (100 kHz-Stark-Effekt-Spektrometer,
heizbare Absorptionszelle) bisher Rotationsiiber-
ginge von Sulfiden?!, Seleniden? % und GeTe* be-
obachtet worden. Als Substanz diente 99-proz. SnTe®
mit natiirlicher Isotopenverteilung. Im Frequenz-
bereich 12 —19 GHz wurden 155 Linien der Rota-
tionsiibergdnge J=4—5, 5—6 und 6— 7 ge-
messen, die entsprechend Tab. 1 eindeutig 27 isoto-
pen Molekeln mit Haufigkeiten zwischen 0,8 und
11,3% zugeordnet werden konnten. Linien desUber-
gangs J=7— 8 wurden beobachtet aber nicht aus-
gewertet, da die verfiighare Feldstirke fiir eine
vollstandige Stark-Aufspaltung nicht ausreichte. Die
Schwingungsfeinstruktur der Rotationsiibergéinge
konnte bis zum Zustand v=6 verfolgt werden. Die
Linien wurden bei Temperaturen um 650 °C ein-
gemessen. Als volle Halbwertsbreiten ergaben sich
Werte um 400 kHz.

Fir die Losung der zeitunabhangigen Schrodin-
ger-Gleichung des schwingenden Rotators in der

Born-Oppenheimer-Naherung  benutzte Dunzam ©
den Potentialansatz
V(E) =ag&(1+ Egnf") (1)
n=
mit &= (r—re)/re und
ayg=27>we? ure. (1"

Hierin bedeuten w, die Schwingungskonstante des
harmonischen Oszillators, © die reduzierte Masse

1 J. Hoerr, Z. Naturforsch. 19 a, 1134 [1964]; 20 a, 313, 826,
1327 [1965].

2 J. Hoerr, Z. Naturforsch. 20a, 1122 [1965]; 21a, 437,
1240 [1966].

3 J. Hoerr u. K. Maxxs, Z. Naturforsch. 21 a, 1884 [1966].

der Molekel und r, der Gleichgewichtsabstand der
Kerne. Bei der Separation der Schrodinger-Glei-
chung in Winkel- und Radialanteil ergibt sich zu-
sitzlich das Zentrifugalpotential

R*J(J+1)/(8a% ur?). (2)

Fir den Gleichgewichtsabstand der Kerne r. defi-
niert man die Rotationskonstante

Bo=h/(87a%ure?). (3)

Mit Hilfe der WKB-Methode erhielt Dunuam ¢ die
Energieeigenwerte

E,,,J=hlZY,,~(v+-12—)’]f(]+ 1), (4)
¥

Die Y;; sind Funktionen der Potentialkonstanten a,,
der Schwingungskonstanten w, und der Rotations-
konstanten B, . Einige fiir unsere Auswertung wich-
tige Energiekoeffizienten sind ¢

Yo1=Bo{1+ (B2/2 we2) [15+14a,— 9 ay+ 15 a4

—23a,a,+21(a2+a)/2]} (5)

und in Naherung
Y1,~6 B2(1+ay)/we, (6)
Yoo~ —4 B3/ we2. (7)

Der Potentialverlauf ¥ (&) 1aBt sich nach Morse ?
naherungsweise durch die Funktion

V(§)=D(1—exp(—af)) (8)

darstellen. Hierin bedeuten D die Dissoziationsener-
gie der Molekel und a eine Potentialkonstante. Ent-
wickelt man Gl. (8) in eine Reihe nach &, dann er-
gibt ein Koeffizientenvergleich mit dem Dunuam-

4 J.Hoerr u. H.-P.Novrtine, Z. Naturforsch. 22a,1121{1967].
5 Hersteller: Dr. Tu. ScrucuarpT, Miinchen.

6 J. L. Duxnawm, Phys. Rev. 41, 721 [1932].

7 P. M. Mogrsk, Phys. Rev. 34, 57 [1929].
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Molekel % J—> v v (MHz) Av Molekel % J—> v v (MHz) Ay
J+1 (kHz) J+1 (kHz)
1168p125Te 1,0 4->5 0 13193,104-0,04 —11 1188p128Te 7.6 45 0 12928244004 —15
56 0 15831,65+ 0,04 10 1 12898,87 + 0,04 11
——— B 2 12869521004 — 11
B O | me s S
oy }223%32 = 8’% - 5->6 0 15513.82 1 0,04 5
5 6 9" i b
1 1573514 & 0,04 8 1 15478,59 + 0,04 23
s i 2 15443374004 — 4
3 15662895006 30 3 ldoslioe 19
118Sn124Te 1,1 45 0 13128,364 0,04 22 6—7 0 18 099:45 i 0:04 — 49
56 0 15753,97 40,04 42 1 18058,32 =+ 0,06 ]
1208p122Te 0,8 4->5 0 13121,164-0,04 — 6 2 18017,11 + 0,06 89
56 0 15745,39 + 0,04 — 52 1208p126Te 62 4->5 0 12914,56 + 0,04 — 9
117§n126Te 14 4->5 0  13084,15 4+ 0,04 14 1 12885261004 — 6
56 0 15700,92 & 0,04 31 g g ggg,g? + g,gi - g%
1 1566510+ 0,04 — 2 61 + 0, -
556 0 15497421004 — 4
5 _ 0
11881125T¢ 1,7 45 i) }ggz;,gg i g,% - !; 1 15462.25 & 0,04 9
’ g 2 15427081004 —11
2 13017,35+0,04 — 3
3 15391,83 & 0,04 20
556 0 15692,45+ 0,04 2 Gt - 1SUS0E T 0t 5
b Iohet Sl 0 I 7T Y lsom2ro0s 2
1163n128Te 4,6 4—5 0 13044,22 10,04 14 ’ ’
’ 1 13 014’49 :t 0’04 4 117Sn130Te 2,6 4—>5 3 12 802,46 :}: 0,04 — 23
3 12954961004 —28 1199n128Te 27 4->5 0 12871,604+-0,04 — 16
56 0 15653,02 % 0,04 15 1 1284243 % 0,04 3
; 15 gg,zg % 8’% 27 5->6 0 1544585+ 0,04 7
5581,62 + 0, 5 1 15410,90 - 0,04 —25
6->7 0 18261,85+-0,04 —39 2 15375,81 + 0,04 51
1 18220,25+006 —75 6->7 0 18020,05 % 0,06 55
18Sn126Te 4,5 4->5 0 13026741004 —10 USSnINTe 83 455 0 12832744004 — 14
1 1299706 0,04 — 10 1 12803,70 & 0,04 7
Pty  emres
5>6 0 1563201 + 0,04 21 4 1271650 £ 004 — 2
; {g ggg,% + 8,81 - 42 5->6 0 15399,21 1 0,04 17
12 + 0, 1 15364,40 + 0,04 4
6->7 0 18 237,3; =+ g,gé - gé 2 15329,52 1+ 0,04 28
1 18195,78 +0, - 3 15294,65 1 0,04 13
1208n124Te 1,5 4—5 0 13016,23+0,04 —27 ; %g ggg,gg i 8,82 = g;
1 12986,53 & 0,04 29 s X
5>6 0 1561940 i 0,04 — 2 6—>7 0 17965,67 £ 0,04 34
N7§n1NTe 24 45 0 1298565+ 0,04 9 S i i
1 12956,10 & 0,04 19 # d
556 0 15582,74 1+ 0,04 6 120Snl128Te 10,4 4—>5 0 12816,03 4 0,04 15
U9SN1%Te 1,6 4->5 0 12970,104004 —10 L Teiieele
2 12758,12 + 0,04 27
1208p125Te 2,3 4-»5 0 12964,89 + 0,04 12 4 12700,03 + 0,04 14
1 1293545004 —17 5->6 0 15379,18 1+ 0,04 30
5->6 0 15557,80 & 0,04 38 1 15344473004 —15
11631%0Te 4,9 45 0 1204875-004 —15 2 1530067+004 — 3
1 12919354004 —29 & 1n274,83.+ 0,04 20
5 1280141 40,06 11 4 1529988+ 0,04 2
5>6 0 1553846004 — 23 5 - 1520616004 —13
1 15503,13 & 0,04 11 617 ‘1’ {?} gé%g; ig’g‘i ‘f}l
3 1543244 3 0,06 11 , , =
6->7 0 18128,07 + 0,04 45 1228p126Te 0,9 4-—>5 0 12806024004 — 2
1 18087,02 0,06 — 85 556 0 15367,17 + 0,04 8

Tab. 1. Fortsetzung auf S. 1036.
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Molekel % J—> v v (MHz) Av Molekel % J—> v v (MHz) Av
J+1 (kHz) J+1 (kHz)
115§n130Te 3,0 45 0 12776,08 - 0,04 5 6->7 0 17808701004 — 48
1 12747271004 —13 1 1776859 £ 004 — 33
556 0 1533126004 — 2 2 17728431006 — 5
1 15206671004 — 5 1900 128 B
oor b EMGIM T e s gope wmmese ok
12080130Te 11,3 45 0 1272055004 — 5 1 15214661006 — 4
11269191 L0080 12Sni%Te 11 45 0 12700,96 -+ 004 0
2 LSHAfiD — 56 0 15241084004 29
3 1263454 1 0,04 10 DB LY,
4 1260582 L 0,04 20 1228n130Te 1,6 45 0 12612024004 — 9
5 12577134004 —17 556 0 15134401004 — 30
6 1254837 & 0,04 2 1 1510042 = 0,04 22
B0 0 o0 T MsmBTe 19 45 0 1260249004 —37
pet =il 5>6 0 15122,90 + 0,04 1
2 15195.85L004 — 6
3 1516141 + 0,04 6 1248n130Te 21 4-»5 0 12506,95 - 0,04 1
4 1512697004 — 6 556 0 15008.28 L 0,04 20
5 1509251 £004 —18 1 1497476 + 0,04 35

Tab. 1. Linienfrequenzen. Die letzte Spalte enthilt die Differenzen A zwischen den berechneten und gemessenen Linien-
frequenzen.

Ansatz (1) folgende Relationen zwischen den Po-
tentialkoeffizienten

ag=D a?, as="17d*/12,

as= —a%/4, ay=31a*/360, as= —a®/40,...

a=—a,

9)

Unter Voraussetzung des MorsEe-Potentials (8) las-
sen sich mit den Beziehungen (9) die Energiekoeffi-
zienten Y}! berechnen. Der Index M ist zur Unter-
scheidung von den Dunuam-Energiekoeffizienten
[Gln. (4) bis (7)] hinzugefiigt. Die fiir unsere
Auswertung benotigten Koeffizienten sind nachste-
hend aufgefiihrt:

Y3%=0,

YX_w,, (10)
YX~ —B.a2 (11)
Y= BJ{1+ (B/2 0) [15— 14 a (12)

+21a%/4-54d%6]},
Y%{%6(3e2/we) [1-a], (13)
Y%{=6(Bes/0)e2) [5—10a+23 a?/4 —7a%/6] , (14)

Y =20(B4wd) [T—21a+139a2/6 (15)
—2543/2 +109 a%/30 — a3/2] ,

Y~ — 4B w2, (16)
YX— —12(B.0?) [19—9 a+ 13 a?/6] (17)
mit we=(a/2are) V2D/p. (18)

Fiir Y und Y sind hier entsprechend der erreich-
ten Meflgenauigkeit Naherungsausdriicke angegeben.

Aus Gl. (4) folgt fiir Rotationsiiberginge in Ab-
sorption (4v=0, 4] = +1) die Ubergangsfrequenz

VYo, J—J +1 =2{Y01+Y11(U+%) +Y5 (v+3)2
+ Y (v+3)3+...} (J+1)
+4{Y e+ Yoo+ +...} (J+1)3
+... (19)

Zur Auswertung des Rotationsspektrums des SnTe
wurden zwei Methoden angewandt.

Methode I:

Die Rotationsspektren der einzelnen isotopen Mo-
lekeln werden grundsitzlich getrennt ausgewertet.
Die Auswertung nach Gl. (19) beschréinkt sich ent-
sprechend der erreichten Mefgenauigkeit auf die
Koeffizienten Yy, Yy;, Y5y und Y,,. Vorausset-
zung dafiir sind vier Linien, die zu mindestens zwei
Rotationsiibergidngen und drei Schwingungszustén-
den gehoren. Liegen mehr als vier derartige Mes-
sungen vor, dann wird eine Ausgleichsrechnung nach
der Gauflschen Methode der kleinsten Fehlerqua-
drate durchgefiihrt. Reicht die Zahl der gemessenen
Linien nicht aus, oder erfiillen die Linien die obige
Voraussetzung nicht, dann werden entsprechende
Energiekoeffizienten mit den aus den Gln. (3), (12),
(13), (14), (16) und (18) folgenden Massenrela-

tionen
Yo~ 1/# ’

aus den Koeffizienten der getrennt auswertbaren
Isotopenkombinationen berechnet und als bekannt

Yy~ 1/u Yoy, Yoo~ 1/p® (20)
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in das Gleichungssystem eingesetzt. Hierzu mittelt
man iber alle getrennt auswertbaren isotopen Mo-
lekeln. Eine Mittelung iiber die Konstante Yy, wird
vermieden, da sie bei Rotationsiibergingen den
Hauptanteil der Energie beschreibt. Man erhilt so
fir die getrennt auswertbaren Isotopenkombinatio-
nen die Konstanten Y, , aus Gl. (12) die Rotations-
konstanten B, und daraus mit Gl. (3) die Gleich-
gewichtsabstiande der Kerne r .

Unter der Annahme, daBl die Kernabstinde r,
isotoper Molekeln gleich sind, lassen sich Massen-
verhiltnisse isotoper Atome nach der Beziehung 8

MM = (M[*M) (*B/*B.) (21)
“[1+ (M/*M) — (*B.['B.)]*
berechnen. 1B, und 2B, bedeuten die Rotationskon-

stanten zweier isotoper Molekeln 4B und 24B,
M die Masse des Atoms B.

Methode I1:

Es wird iiber alle Isotopenkombinationen gemit-
telt. Voraussetzung dafiir ist, dal keine Isotopie-
effekte auftreten, die durch die Beziehungen (20)
nicht beschrieben werden. Mit den Relationen (20)
werden alle gemessenen Linien auf die haufigste
Isotopenkombination umgerechnet. Man erhilt dann
im allgemeinen ein tiberbestimmtes Gleichungssystem
fiir die vier Unbekannten Yy, Y1, Y5y und Y,
so daB eine Ausgleichsrechnung nach der Methode
der kleinsten Fehlerquadrate durchgefithrt werden
muf}. Liegen ,geniigend”“ viele MeBwerte vor, so
kann man versuchen, nach mehr als vier Konstanten
auszuwerten. An Gl. (15) und (17) erkennt man,
daB Y3 und Y denselben Quotienten in B, und
@, besitzen (Yg;, Yo~ ), der im wesentlichen
die GroBenordnung dieser Koeffizienten bestimmt.
Bei einer Erweiterung der Auswertung miissen also
beide GroBen einbezogen werden. Unter der obigen
Voraussetzung wird diese Auswertemethode im Ver-
gleich zu Methode I Rotationskonstanten mit klei-
neren Fehlern liefern. Diese Aussage gilt nur fiir
rein statistische Fehler.

Unsere Auswertung wurde auf einem programm-
gesteuerten Digitalrechner (Siemens 2002) durchge-
fiihrt.

Zur Berechnung der reduzierten Massen u der
isotopen Molekeln wurden die Tabellen der relativen

8 C. H. Towxss u. A. L. Scuawrow, Microwave Spectroscopy,
McGraw-Hill Book Co., London 1955.

9 J. H. E. Marravcn, W. Tuiete u. A. H. Warpstra, Nucl.
Phys. 67,1 [1965].
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Atommassen (bezogen auf 2C) von Marraucs,
Taiete und WapstrA ¢ verwendet. Ferner wurden
zur Berechnung der Kernabstinde r, der Wert der
Planckschen Konstanten

h/2 7= (1,054 4941 0,000 025) -10~*" erg s

und der Wert der auf 2C bezogenen atomaren Mas-
seneinheit

u=(1,6604310,00002) 102 g

einer Zusammenstellung der Naturkonstanten von
Conen und Dumonp 1 entnommen.

Die Auswertung nach Methode I zeigt, dal die
relative Abweichung zwischen Y M und B, entspre-
chend Gl. (12) in der Groenordnung 11077 liegt.
Da diese Abweichung klein gegen den MeBfehler ist,
konnen Y¢f und B, gleichgesetzt werden. In Tab. 2
sind die nach Gl. (3) berechneten Kernabstinde r,

Molekel re [A] Molekel re [A]
1208n130Te  2,522803 (6) 116Spl25Te 2,522 798 (15)
120Sp128Te 2,522 806 (7) 1198n130Te 2,522 808 (11)
1208n126Te 2,522 801 (8) 1198n128Te 2,522 802 (13)
1208n125Te 2,522 802 (17) 1198n126Te 2,522 794 (15)
1208p122Te 2,522 811 (15) 117Snl30Te 2,522 791 (20)
1208n124Te  2,522792 (17) 117Sn128Te 2,522 805 (17)
1188n130Te  2,522805 (7) 117Snl26Te 2,522 803 (14)
1185n128Te  2,522800 (7) 1228n130Te 2,522 804 (14)
118Sn126Te 2,522 803 (9) 1228n128Te 2,522 793 (15)
1188n125Te 2,522 798 (13) 122Sn126Te 2,522 801 (15)
1188n124Te 2,522 802 (15) 124Sn130Te 2,522 799 (14)
116Sp130Te  2,522800 (9) 1248n128Te 2,522 791 (15)
1168n128Te  2,522809 (9) 124Sn126Te 2,522 798 (15)
1168n126Te 2,522 802 (13)

Te = (2,522 803 7 + 0,000 002 0) A

Tab. 2. Gleichgewichtsabstinde der Kerne. Zahlen in Klam-
mern sind Meffehler in Einheiten der letzten Dezimalen.

einzelner isotoper Molekeln aufgefiihrt. Innerhalb
der Fehlergrenzen stimmen die Werte iiberein. Da-
her ist am SchluB der Tabelle der Mittelwert mit
seinem mittleren quadratischen Fehler angegeben.
Der Fehler der in die Rechnung eingehenden Natur-
konstanten kA und wu ist nicht beriicksichtigt. Nach
Beziehung (21) sind die in den Tab. 3 und 4 ange-
gebenen Massenverhiltnisse von Zinn- und Tellur-
isotopen berechnet. Zum Vergleich sind die mit
Hilfe der Tabellen von Marrauch ® und Mitarbeitern

10 E. R. Conex u. J. W. M. Dumonp, Rev. Mod. Phys. 37, 537
[1965].
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Sn Te Massenverhiltnis Sn Te Massenverhiltnis Te Sn Massenverhiltnis
MM M MM M iMeM M
120/118 130 1,016 966 (13) Mittelwert 0,967 176 9 130/128 120 1.015 657 (14)
128 1,016 977 (15) MATTAUCH 9 0,967 172 1 118 1,015 659 (16)
126 1,016 966 (18) 116 1,015 636 (21)
125 1,016 973 (32) 118/124 130 0,951 554 (24) 119 1,015 661 (28)
Mittelwert 1,016 969 8 128 0,951 560 (25) 117 1,015 628 (42)
MATTAUCH ? 1,016 968 3 126 0,951 554 (26) 122 1,015 668 (33)
. Mittelwert 0,951 555 8 Mittelwert 1,015654 1
120/116 130 1,034 521 (16) MATTAUCH ? 0.951 546 3 MATTAUCH® 1,015 650 4
128 1,034 511 (17) _ ’
126 1,034 515 (23) 116/119 130 0,974 744 (21
Mittelwert 1034 516 1 / o s E23; 130/126 120 1,031 797 (16)
M " Vo34 51 . \ 118 1,031 797 (18)
ATTAUCH ,0345159 Mittelwert 0,974 754 0 116 1,031 790 (26)
9 ’
120/119 130  1,008393 (19) A 0,974.756 2 s T BOSLITS (39}
128 1,008 406 (22 S ittelwer ,
. e 116/117 130 0,991 448 (32) Mipreauon? 1,031 793 6
MATTAUCH? 1,008 400 8 128 0,991 441 (28) -
) 126 0,991 433 (29) 130/125 120 1,040 048 (29)
120/117 130 1,025 674 (31) Mittelwert . 0,991 4400 118 1,040 057 (23)
128 1,025 657 (27) Marraves 0,9914355 Mittelwert 1,040 053 5
126 1,025 653 (25) MATTAUCH? 1,040 045 2
Mittelwert 1,025 659 9 116/122 130 0,950 761 (25)
MATTAUCH 9 1,025 655 8 . 128 0,950 789 (25) 130/124 120 1,048 471 (29)
: Mittelwert 0,9507750 MATTAUCH ? 1,048 4524
120/122 130  0,983583 (24) MATTAUCH ? 0,950 766 8 ,
128  0,983602 (24) —_—
wews © ogee g W0 gemares  WEOR HRND
9 ATTAUCH ;) )
MarraUCH 0,983 583 4 o I saats st 116 1,015 906 (25)
120/124 130 0,967 698 (24) 119/117 130 1,017 137 (34) 119 1,015 908 (32)
MATTAUCH? 0,967 692 5 128 1,017107 (32) , 17 1,015897 (35)
- Mittelwert 1,017 1209 Mittelwert 1,015 898 7
118/116 130 1,017 263 (17) MATTATCH? 1,017 111 2 MATTAUCH 9 1,015894 3

128 1,017 241 (17) o
: 126 1,017 256 (23) 119/122 130 0,975 396 (27) 128/125 120 1,024 025 (29)
Mittelwert 1,017 2529 128  0,975403 (29) 118 1,024 022 (23)
Marraves® 1,017254 8 Mittelwert 0,975399 5 Mittelwert 1,024 023 2
= 9 9
118/119 130 0,991 571 (19) MATTAUCH 0,975 389 3 MATTAUCH 1,024 018 8
i o gg; 119/124 130 0,959 644 (27) 128/124 120 1,032319 (29)
] 9 9
Mittelwert 0.991 575 6 MATTAUCH 0,959 630 8 MATTAUCH 1,032 296 5
Marraver®  0,9915754 117/122 130 0,958 962 (38) 126/125 120 1,007997 (30)
118/117 130 1,008 563 (31) ) 128 0,958 997 (33) ) 118 1,008 005 (24)
128 1,008 535 (27) Mittelwert 0,958 981 7 Mittelwert 1,008 001 9
126 1,008 542 (25) MarTAUCH? 0,958 980 0 MaTTAUCH? 1,007 997 3
Mittelwert 1,008 545 2
MATTATCH® 1,008 542 5 122/124 130 0,983 851 (31) 126/124 120 1,016 161 (30)
MaTTaUCH? 0,983 843 9 MaTTAUCH? 1,016 1456
118/122 130 0,967 174 (24)
128 0967182 (24) 124/117 130 1,059 912 (38) 124/125 120 0,991 966 (38)
126 0967175 (26) MATTAUCH 9 1,059 898 5 MATTAUCH 9 0,991 981 3

Tab. 3. Massenverhéltnisse der Zinnisotope.

Tab. 4. Massenverh. der Tellurisotope.

Tab. 3. Massenverhiltnisse der Zinnisotope. Die Fehlerangaben in Klammern beziehen sich auf die letzten beiden Dezimalen.
Tab. 4. Massenverhiltnisse der Tellurisotope. Die Fehlerangaben in Klammern beziehen sich auf die letzten beiden Dezimalen.

berechneten Massenverhaltnisse aufgefiihrt. Der Feh-
ler dieser Vergleichswerte ist von der GroBenord-
nung 1:1077. Im Rahmen unserer Melgenauigkeit
zeigt sich gute Ubereinstimmung.

Die gute Ubereinstimmung der Kernabstinde in
Tab. 2 und die geringen Abweichungen der Massen-

verhaltnisse von Vergleichswerten in den Tab. 3
und 4 rechtfertigen die Anwendung der Auswerte-
methode II. Die Ausgleichsrechnung wurde fiir die
Dunuam-Energiekoeffizienten Yo, Yy, Yoy, Y3y,
Yy, und Y, durchgefithrt. Fiir Yy, tbersteigt der
Fehler den Wert der Konstanten. Sie wird daher
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nicht angegeben. In Tab. 5 sind die Ergebnisse der
Ausgleichsrechnung fiir die héufigste Molekel
12051130Te  zusammengestellt. Angegeben sind die
mittleren quadratischen Fehler. Die letzte Spalte
der Tab. 1 enthilt die Differenzen zwischen den mit
den Dunuam-Koeffizienten der Tab. 5 berechneten
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und (9) berechneten Dunuam-Potentialkoeffizienten
ag und a; . Aus Gl. (13) und (18) folgen die Kon-
stanten D und a fiir das Morse-Potential. Aus Gl.
(11) erhalt man die Konstante — Y25 = w,x,. Aus
Gl. (3) ergibt sich schlieBlich der Gleichgewichts-
abstand der Kerne r.. Fiir den Kernabstand sind

getrennt der Meffehler und der Fehler der durch

Yor = (1273,49359  + 0,00095) MHz die in die Rechnung eingehenden Naturkonstanten
Py = —(2.8609 & 0,0010) MHz
Py — —(0,00160 % 0,00042) MHz angegeben. o
Y3 = (0.000055 = 0,000 048) MHz In Tab. 6 werden unsere Ergebnisse fiir @, und
Yoo = —(0,000165 -+ 0,000010) MHz e X, mit denen von Vaco und Barrow !! aus ban-
ap = (3,28 +0,21) - 105 em-1 denspektroskopischen Messungen verglichen. Ihre
(Zl = (;32'382 ig’ggﬁ em-1 Werte beziehen sich auf keine bestimmte Isotopen-
1; . 4’29 0’42 i kombination. Daher sind unsere Werte in Tab. 6
S (3,082 1:0’065)') ¢ auf den Schwerpunkt aller isotopen Molekeln be-
Y= —(0,00132 -+ 0,00022) MHz zogen.
= — (02 Lol Hz
Y — — (0,403 10,017) em—1
Diese Arbeit Vaco u.
re — (2,5228035 4 0,000028* - 0,000001 0**) A Barrow 11
* Fehler durch Naturkonstanten, ** MeBfehler. We 2376 + 17,6 259,5
Wee 0,408 4+ 0,017 0,50

Tab. 5. Konstanten fiir 120Sn130Te.

Linienfrequenzen und den gemessenen. Diese Diffe-
renzen ergeben in guter Naherung eine Normalver-
teilung mit der Streuung o =20 kHz. Als Meffehler
werden von uns in fast allen Fillen £40 kHz an-
gegeben (2 1/10 Linienbreite). Dieses statistische
Verhalten spricht fiir die Konsistenz der Mefwerte
und die Anwendbarkeit der Auswertemethode II.
Tab. 5 enthilt ferner die nach Formel (7) berech-
nete Schwingungskonstante @, und die nach (1)

Tab. 6. Schwingungskonstanten des SnTe, bezogen auf den
Schwerpunkt aller isotopen Molekeln.
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