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elements of the Green-operator which we can cal-
culate with our model. If, for example, m should be
an one particle operator, the characterizing quantum
numbers of the model states must be the same as for
a one particle state.

In Sect. 4 we considered an example for such a
model space. In this case, the self energy operator
of the retarded Green-function is the effective inter-
action. Migdal used the self energy operator to give
a new justification of the one particle model. Here,
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Stimulated Collision Processes

Similar to the stimulated emission in radiation processes there are stimulated collisions in col-
lision processes too. These stimulated collisions do not lead to an amplification of the electron tran-
sitions like in radiation processes but attenuate the transitions. So the occurance of stimulated
collisions can stabilize the population density of the levels.

1. Einleitung

Nachdem bei den Strahlungsprozessen durch den
Bau von Lasern und Masern die induzierte Emission
eine grofle Bedeutung erlangt hat, ist es angebracht
zu untersuchen, ob auch bei StoBprozessen induzierte
Ubergiinge auftreten konnen und was sie bewirken
konnen.

Historisch gesehen war die Situation, die zu der
Auffindung der induzierten Emission fiihrte, anders
als sie jetzt bei den Stoprozessen vorliegt. EINSTEIN
versuchte mit seinen Veroffentlichungen! 2 eine
neue Ableitung der kurz vorher gefundenen Strah-
lungsformel zu geben, und zwar durch Einfiihrung
von Hypothesen iliber die Ein- und Ausstrahlung
der Atome oder Molekiile. Bei den Elektron-Atom-
stolen dagegen kann man heute davon ausgehen,
dall die Energieverteilungsfunktion der Elektronen

Sonderdruckanforderungen an Dr. G. FROHLICH, Institut
fiir Kernenergetik der Universitdt Stuttgart, D-7000 Stutt-
gart 80, Pfaffenwaldring 31.

im thermodynamischen Gleichgewicht (Maxwell-Ver-
teilung bei Voraussetzung der klassischen Statistik
und Fermi-Verteilung bei Voraussetzung der Quan-
tenstatistik) als allgemein bekannt und gesichert an-
gesehen werden konnen. Das ermoglicht bei den
StoBen ein anderes Vorgehen als das von Einstein.
Durch Vorgabe der Fermi-Verteilung sowie der be-
kannten Ausdriicke fiir die ElektronenstoBanregung
und der Stofle zweiter Art 1aft sich die Existenz von
induzierten Stoflen und eine Beziehung zur Berech-
nung ihrer Grofle herleiten (Abschn. 3). Zum Be-
weis, dal} dieser Weg gangbar ist, ist es zweckmaBig
Analogien zwischen Sto}- und Strahlungsprozessen
herauszuarbeiten und zu zeigen, dafl die induzierte
Emission auf eine dhnliche Weise (unter Vorgabe
der Planckschen Formel und der Ausdriicke von
spontaner Emission und normaler Absorption) her-
leitbar ist (Abschn. 2). Bei dieser Gegeniiberstel-
lung entspricht der Fermi-Verteilung die Plancksche
Formel und da fiir /7 > 1 die Fermi-Verteilung
in die Maxwell-Verteilung und die Plancksche For-
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INDUZIERTE STOSSPROZESSE

mel in das Wiensche Strahlungsgesetz iibergeht, ent-
spricht der Maxwell-Verteilung das Wiensche Strah-
lungsgesetz. Im thermodynamischen Gleichgewicht
sind die Ubergangszahlen entsprechender Anre-
gungsreaktionen und Riickreaktionen gleich. Diese
Gleichheit driickt Gl. (10) (in Abschn. 3) fiir StoBe
unter Annahme der Maxwell-Verteilung und GI. (1)
(in Abschn. 2) fiir Strahlung unter der Annahme

des Wienschen Strahlungsgesetzes aus.

2. Strahlungsprozesse
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Plancksche Strahlungsgesetz
u,ir = (8 hv}/c3) -1/l ulkT _ 1 (5)
ein, dann ergibt sich an Stelle von Gl. (4) :
Ay; € olFT — Ay = (gifgr) (8 whvk/c®) By, ehlhT
(6)

Die Ubergangswahrscheinlichkeiten sind atomare
Groflen und sollten damit unabhingig von der Tem-
peratur sein. Diese Eigenschaft ist in Gl. (6) nicht
enthalten, wir fiigen deshalb auf der rechten Seite
von (6) die Konstante — C ein:

Angenommen, es wiirden nur die spontane Emis- A;; e /AT — 4;; = (g/gz) (8 w h v} /c3) By, e l*T _C .

sion und die Strahlungsabsorption als Strahlungs-
iibergidnge existieren, dann sind diese im thermo-
dynamischen Gleichgewicht gleichzusetzen.

k
Xik

i

Abb. 1. Energieniveauschema eines beliebigen Atoms.

Zwischen den Niveaus { und k ergibt sich damit
die Beziehung:

Ny Agi=N; Bip u,ir; . (1)

Ay; und By sind die Einsteinschen Ubergangswahr-
scheinlichkeitskoeffizienten, N; und N; die Beset-
zungsdichten und u,;; die Strahlungsdichte. Im
thermodynamischen Gleichgewicht ist:

Ni/N;= (gi/g:) e lkT = (gi/g;) e #lkT (2)

gr und g; sind die statistischen Gewichte, h die
Planck-Konstante, k& die Boltzmann-Konstante, T die
Temperatur, v;; die Strahlungsfrequenz und y;; die
Anregungsenergie fiir den Ubergang von i nach £.
Setzt man Gl. (2) in Gl. (1) und fiir die Strah-
lungsdichte u,;; das Wiensche Strahlungsgesetz:

u,ir. = (8 W h v [c3) e hrinlkT 3)
ein (¢ = Lichtgeschwindigkeit), dann ergibt sich eine

temperaturunabhingige Beziehung zwischen den Ein-
steinschen Ubergangswahrscheinlichkeiten:

g 8n h ‘V?k

= " By, 4
gr 03 k ( )

Setzt man dagegen in Gl. (1) anstatt Gl. (3) fir
u,i. die richtige Strahlungsdichte, namlich das

Api=

(6a)

Durch Gleichsetzung der ersten beiden Ausdriicke
der rechten und linken Seite von Gl. (6 a) ergibt
sich wiederum die Beziehung von Gl. (4) und durch
Gleichsetzen der zweiten Ausdriicke:

Au=C. (7)

Um die physikalische Bedeutung des Hinzufiigens
der Konstanten C in Gl. (6 a) zu erkennen, ist es
zweckmaflig, die Umformung von (1) nach (6)
jetzt von (6 a) aus zuriickzuvollziehen. Dies fiihrt
auf folgende erweiterte Beziehung:

Ny Ari=N; By, — Ni (B8 hv}) Cuyie. (8)
Die GroBe (c3/8mhv})-C gibt die Ubergangs

wahrscheinlichkeit fiir den zusitzlichen Prozef3 an,
die zweckmaBigerweise gleich B;; gesetzt wird:

Ny Api+ Nk Briwyin = Ni Big i - (8a)
Aus Gl. (8) bzw. (8a) sieht man, dal der indu-

zierte Strahlungsprozefl die Emission verstidrkt und
daB} er von der GroBe des Strahlungsfeldes abhéngt.
Die GroB3e By; 1aBt sich wegen Gl. (7) aus folgen-

der Beziehung ausrechnen:

Bii=(8xh V?k/cs) A+ (9)

3. StoBprozesse bei Ubergiingen
zwischen zwei Atomniveaus

Es sind zwei Arten von StoBprozessen bekannt,
die Uberginge zwischen den Atomniveaus bewirken
konnen: die StoBanregung und die StoBe zweiter
Art. Die Anzahl der StoBanregungsprozesse zwi-
schen zwei Niveaus ist im thermodynamischen
Gleichgewicht gleich der Anzahl der StoBe zweiter
Art. Zwischen den Niveaus ¢ und k ergibt sich damit
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fiir Elektronenstoe im Energiebereich dE die Be-
ziehung (Atome als ruhend angenommen) :

N;N, l g {(E,) VE, dE,

=Nkzv81/;qu,~fwg> VEdE,, (10)

wobei zwischen E; und E, die Beziehung

Ey=zn+E, bzw. dE,=dE,=dE (11)

besteht.

N ist die Elektronendichte, ¢;; der StoBanre-
gungsquerschnitt, §5; der Wirkungsquerschnitt fiir
StoBe zweiter Art, m die Elektronenmasse, E; die
Energie der Elektronen vor dem Stof3, E, die Ener-
gie der Elektronen nach dem Stof}, y;; die Energie-
differenz zwischen den Niveaus i und k£, f(E) die
Verteilungsfunktion.

Im thermodynamischen Gleichgewicht ist N;/N;
wiederum durch Gl. (2) gegeben. Setzt man Gl. (2)
in Gl. (10) und fir f(E) die Maxwell-Verteilung
der Elektronen ein, dann ergibt sich die als Klein-
Rosseland-Beziehung bekannte Gleichung:

9iqin E1 =g i Es - (12)

Zur Beschreibung der Verteilungsfunktion der
freien Elektronen im thermodynamischen Gleich-
gewicht ist die klassische Beziehung von Maxwell
(entsprechend der Wienschen Formel bei der Strah-
lung) nur naherungsweise geeignet. Die exakte Be-
schreibung ist die Fermi-Verteilung (entsprechend
der Planck-Funktion bei der Strahlung) :
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49V2m” 5~ 1
H(E) = N, b3 o BT LT

Setzt man Gl. (13) und (2) in Gl. (10) ein, ergibt
sich:

giqir Eq e* €8

(13)

T 1 gi qik By = gi i E, € 54T

+gx Gni Ep e 10T (14)
Diese Gleichung muf} fiir jede beliebige Temperatur
giiltig sein. Es mul} also jedem Glied auf der rech-
ten Seite der Gl. (14) ein Glied auf der linken Seite
gleich sein. Gleichsetzen der ersten Glieder auf bei-
den Seiten ergibt wiederum die Klein-Rosseland-Be-
ziehung. Die zweiten Glieder konnen jedoch nicht
einander gleichgesetzt werden, da das eine davon
temperaturabhéngig ist und das andere nicht. Die
Wirkungsquerschnitte sind atomare GroBlen und da-
mit unabhéngig von der Temperatur. Diesen Wider-
spruch in Gl. (14) konnen wir dadurch losen, dal}
wir auf der rechten Seite eine Konstante C; (beziig-
lich der Temperatur) einfiihren und auf der linken
Seite eine Konstante Cy- e~ 7/
9i qir By & e"T 1 gy gy By + Cy e710lKT (14-a)

=gk Gri Eg e F/*T 1+ g, Gy By e7 10T 1 C

Neben der Klein-Rosseland-Beziehung besteht damit
durch Vergleich der entsprechenden Gleichungen:
C1:gilIikE1 (15)
Co=0ir G Es. (16)
Die Bedeutung der von uns hinzugefiigten Glieder
erkennt man, wenn wir die Gl. (14 a) so umfor-

men, daf} die beiden Ausdriicke, die in Gl. (10) vor-

kommen, wieder entstehen. Es ergibt sich:

und

49V2am” R TR TR 4gV2am’/hd
B I B L eEikT 4] +Gy . R (€% eP/*T 1 1) (e eP/RT L 1)
_ 9k kT 4gV2'1m E. .. 1 1 4gV2am’[p®
gi ¢ 2 Tw e? eFe/RT | ] Gy gi (e* eEI*T 1 1) (e* eBRT 1) ° (17)
Nach Berticksichtigung von Gl. (2) und Gl. (13) ergibt sich an Stelle von Gl. (10) :
Cyh
E. dE 2 P - X
Ni;N,V2/m qix f(E{) VE,dE + N N2V2/m—— 491/2 m’/’ VElE H(E,) [(Ey) dE
= Ny N, V2Jm Gui f(Es) VE3dE +N; N2 V2/m Ll (17 a)

Gegentiber (10) treten zwel zusitzliche Terme auf,
die wir analog zu (8) als neue Prozesse betrachten.

Wie man sieht, sind fiir das Zustandekommen
dieser neuen Prozesse 3 Teilchen notwendig (zwei
Elektronen und ein Atom). Es ist deshalb zweck-

gi4'7!]>V2 ’/’VEE = f(Ey) f(E,) dE.

miBig, diesen Ausdriicken die Form von Dreierstof}-
reaktionen zu geben:

ri VE, VE, [ (E,) f(E,) o dE .
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Die einzufiihrenden Wirkungsquerschnitte nennen
wir oy; und o6, . Dadurch erhilt Gl. (17 a) die fol-
gende Form:
NiN.V2/m i f (Ey) dE
+ Ny N (2/m) Gyi f(E,y) f(E5) VE, VE,dE
=N No V2/m g1if (Es) dE, - (18)
+NiNe2(2/m) oi f(Ey) [(Es) VE, VE, dE,

mit (19)
il Co b3 .

‘VZ 914'9 V2 m’/’n VEI VEg - m Oki VE]_ VE2
und 0}
2 B2 -

I/;": gi4gV2m‘/’nVEl‘/E2 m oszE1VE2.

Im weiteren werden wir die beiden neuen Prozesse
entsprechend Gl. (8a) als induzierte StoBprozesse
bezeichnen. Den zu N; (Dichte des unteren Niveaus)
proportionalen Ausdruck nennen wir induzierte

o0
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StoBanregung und den zu Nj proportionalen Aus-
druck entsprechend induzierten StoB zweiter Art.
Die induzierten Wirkungsquerschnitte Gx; und o
lassen sich aus den bisher bekannten Wirkungs-
querschnitten q;; und g;; berechnen. Aus Gl. (15)
und (20) ergibt sich mit g=2:
Qix = (16 wm[h®) E5 0y = (16 7 m[h3) oip* (E; — Zix)
(21)
und entsprechend folgt aus Gl. (16) und (19):
qri= (16 xm/h3) E, oy . (22)
Das Verhiltnis oik/_ok; ergibt sich aus Gl. (12), (21)
und (23)
Gik/gki = gk/yi . (23)

Um die Zahl der Uberginge von Niveaus i nach k
und umgekehrt zu erhalten, mul iiber E integriert
werden. Damit 1a6t sich Gl. (18) auf folgende Art
schreiben:

oc

_ B ? g -
N; Neg l/% qir f(Ey) VE1 dE, —N; N¢? S “m* oir f(Ey) f(Ey— 2)VE, VE1 — yix dEy

Ey=yik

=NiNeg
Ey=0
abgekiirzt:
NiNesik_NiNe2IikszNegki_NkNngis

(24 a)

wobei S, Skis Lk, I die Integrale der StoBanre-
gung, des Stofles zweiter Art, des induzierten An-
regungsstofles und des induzierten Stofles zweiter
Art bedeuten.

Ein Vergleich von Gl. (24 a) mit Gl. (8a) zeigt
den Unterschied zwischen den induzierten StoBpro-
zessen und den induzierten Strahlungsprozessen. Bei
der Strahlung existiert fiir jeden Ubergang nur ein
einziger induzierter Prozel}, die induzierte Emission;
bei den StoBprozessen ergeben sich fiir Hin- und
Riickreaktionen je ein induzierter Stol. Noch ent-
scheidender ist der Unterschied des Vorzeichens bei
Strahlung und StoBprozessen. Das positive Vorzei-
chen bei Strahlungsemission bedeutet, da durch
den induzierten ProzeB die Zahl der Uberginge
vom oberen Niveau k£ zum unteren Niveau i ver-
groBert wird, die Emission also verstiarkt wird.

E =ik

V,i Gif (Ey) VEy dEy— Ny N2 S 2 00§ (Bt 1) [(Be) VEs+ 1 VEadEy; (24)
E,=0

Durch Schaffung von giinstigen Bedingungen zur
Erhohung der induzierten Emission wird es ermég-
licht, Laser und Maser zu bauen.

Das negative Vorzeichen bei den induzierten Stof3-
prozessen bedeutet dagegen, daB die Zahl der Uber-
génge vom unteren Niveau zum oberen und umge-
kehrt kleiner wird als ohne induzierte StoBe, daf3
also keine Verstirkung moglich ist. Dafiir ist aber
eine Schwichung der Umsatzrate gegeben. Das be-
deutet, dal die induzierten Stoprozesse eine stabili-
sierende Wirkung auf die Atomzustinde ausiiben
konnen. Gelingt es, den induzierten Stoflprozef} fiir
eine bestimmte Reaktionsrichtung zu vergroflern
und den induzierten Prozef} fiir Riickreaktion klein
zu halten, dann kann das zu einer Anreicherung der
Atome in dem entsprechenden Zustand fiihren.

Um hieriiber etwas aussagen zu konnen, muf} die
GroBe der beiden induzierten StoBarten N; N2
und N N2 I;; miteinander verglichen werden. Wird
der Ausdruck fiir /;; in Gln. (24 a) bzw. (24) un-
ter Beachtung von Gl. (11) auf E, umgeschrieben,
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dann sieht man, daB sich /;; und 7;; nur in den
Wirkungsquerschnitten o;, und &;; unterscheiden.
Nach Gl. (23) sind diese iiber die statistischen Ge-
wichte miteinander verkniipft. Das bedeutet, daf}
auch /;;, und I;; im allgemeinen in der gleichen Gro-
Benordnung sind und sich nur um das Verhiltnis
der statistischen Gewichte der entsprechenden Atom-
zustinde unterscheiden. Wie man daraus sieht, ist
bei Besetzungsinversion (unter der Voraussetzung
gr=g;) der induzierte Stof} zweiter Art grofler als
der induzierte Anregungsprozel. Somit kann bei
nichtstationdren Vorgidngen der Abbau der Beset-
zungsinversion verlangsamt werden, wenn es ge-
lingt, fiir die induzierten StoBprozesse giinstige Be-
dingungen zu schaffen.

In den meisten Fillen ist N;>N;. und damit der
induzierte Anregungsstol der gréfere von beiden
induzierten Prozessen. Im Gleichgewicht ist die in-
duzierte Anregung um den Faktor ez#/*T griBer als
der induzierte Stof zweiter Art, siehe Gleichung (2).

Wie grofl die induzierten Stofprozesse im Ver-
gleich zu den bisher bekannten Stofprozessen sind,
héngt von vier Groen ab: der Elektronendichte N,
der Verteilungsfunktion f(E), dem Energieunter-
schied der Niveaus und dem Wirkungsquerschnitt
qix (E). Hohe Elektronendichte und kleiner Energie-
abstand zwischen den Niveaus vergroflern die indu-
zierten Stofle. Um die glinstigsten Verhaltnisse her-
auszufinden, sind umfangreiche Rechnungen not-
wendig *.

4. StoBprozesse bei Ubergingen
zwischen freien und gebundenen Zustanden

Ahnlich wie bei StoBiibergéingen zwischen zwei
diskreten Niveaus miissen wir auch fiir Uberginge
zwischen gebundenen und freien Elektronen (Ionisa-
tion und Rekombination) induzierte Stofe einfiih-
ren. Man kann diese Ausdriicke wiederum dadurch
erhalten, dal} man im thermodynamischen Gleich-
gewicht die StoBionisation gleich der Dreierstof-
rekombination setzt und fiir die Gleichgewichtsver-
teilungsfunktion die Fermi-Verteilung einfiihrt. Dar-
aus ergibt sich fiir die Ionisation folgender Aus-

druck:

* Die in Punkt 1—3 ausgefiihrten Gedankenginge sind von
den Autoren in Kurzform schon auf der Tagung der DPG
in Miinchen (1970) vorgetragen worden, s. G. FROHLICH u.
K. H. SEWING, Verhandlungen der DPG 2/1970, PP-71.
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+NeNe |/ 2 VE,f(E) g0 dE, A,

— N2 Ni(2[m) VE1 E, f(Ey) |(Ey) o, dE, dE,
— N2 N;(2/m) VEy (Ey — Es — 100) (25)
“f(Ey) f(El —E5 — 1is) 05 dE; dE,
+N? Ni(Z/m)z/’VEl Ey(Ey—E; - 7ix)
“f(Ey) f(Es) f(Ey— Ey— i) 03dE; dE;

und fiir die Rekombination:

+NEN*(2/m) VEyEy [(Ey) [ (Ej) goci dE, dE;
—N3N*(2/m)"* V(Ey+ E3+ %) Eo Eg (26)
‘J(Es+ E3 + yis) f(E5) f(E3) 54 dE, dE;.

N* bezeichnet die Ionendichte und g* das statistische
Gewicht der Ionen. Die bekannten Wirkungsquer-
schnitte fiir StoBionisation ¢;., und fir die Dreier-
stoirekombination g..; sind durch die entsprechende
Klein-Rosseland-Beziehung verkniipft:

gi El qix dEl dE2 (27)
— g" (16 wmo/h3) -Ey Eg Goo; AE, dE, .

Die neu einzufiihrenden Wirkungsquerschnitte o, ,
0y, 03 und G, lassen sich aus g;, bzw. g.; berech-

nen:

E, 0, dE, dE, = (h3/16  m,) qin dE, dE,,

h3
E3 Oy dE1 dE3 = - 16 ,’L - Gix dE1 dEZ
h3 2
E2E303dE1dE2f<l6nm:) qixdEldE2, (28)
_ h3 -
Ey 0By dEy = | i dEy B

5. SchluBbemerkung

DaB induzierte StoBe tatsiachlich auftreten, ist
auch aus den quantenmechanischen Stofansétzen fiir
das Fermi-Dirac-Gas zu verstehen, da auf Grund
der zweiten Quantelung die Ubergangswahrschein-
lichkeiten nicht nur von den Teilchenzahlen in den
Ausgangszustinden, sondern auch von den Dichten
der Endzustidnde abhéangen 3.

Der Unterschied zwischen ElektronenstoBprozes-
sen (Fermi-Teilchen) und den Strahlungsprozessen
(Bose-Teilchen) besteht im Vorzeichen der induzier-
ten Uberginge. Das bedeutet, dal die induzierte
Strahlung die Ubergangszahlen erhoht, wahrend die
induzierten StoBe die StoBiibergangszahlen erniedri-
gen. Die Grofle dieser induzierten St6fe hingt von
der Elektronendichte, der Verteilungsfunktion und
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dem Energieunterschied der Niveaus ab, dhnlich wie
die GroBe der induzierten Emission von der Strah-
lungsdichte, ihrer Frequenzverteilung und der An-
regungsenergie des Uberganges abhingt. Genauso
wie fiir die technische Anwendung der induzierten
Emission eine spezielle Strahlungsverteilung (es

1 A. EINsTEIN, Berichte der Deutschen Physikalischen Gesell-
schaft Nr. 13/14, S. 318 [1916].
2 A. EINsTEIN, Physik. Z. 18,121 [1917].
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wird nicht die Planck-Verteilung sein) giinstig ist,
so wird auch bei den induzierten StoBprozessen eine
spezielle Elektronenverteilung (es wird nicht die
Fermi-Verteilung sein) vorteilhaft sein.

Herrn Dr. M. ScHINDLER danken wir fiir wertvolle
Hinweise.

3 D. J. BLocHINZEW, Grundlagen der Quantenmechanik, VEB
Deutscher Verlag der Wissenschaften, Berlin 1961, S. 462 ff.

The Dipole Moment Function of H**Br Molecule
D. N. UrQUHART, T.D. CLARK, and B.S.Rao
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(Z. Naturforsch. 27 a, 1563—1565 [1972] ; received 2 August 1972)

The radial Schrodinger wave equation with Morse potential function is solved for H®Br mole-
cule. The resulting vibration-rotation eigenfunctions are then used to compute the matrix elements
of (r—re)”. These are combined with the experimental values of the electric dipole matrix elements
to calculate the dipole moment coefficients, M, and M, .

Introduction

In the case of the vibration-rotation transitions
occurring in a given electronic state of a hetero-
nuclear diatomic molecule, the electric dipole ma-
trix element M2/} is given by

M,g:’;”.]’// =f T;’,J’ (r) M(r) T’U”, _]"(r) r2 dr (1)

where V., y(r) and ¥, ;7 (r) are the radial eigen-
functions of the upper and lower vibration-rotation
states respectively. M (r) is the molecular electric
dipole moment function which is conveniently ex-
panded about the equilibrium internuclear distance,
re , and is written as

M) =My+M,(r—re) +My(r—re)%+... (2)
where M, is the permanent dipole moment and M, ,
M, , etc. are the dipole moment coefficients. Substi-
tuting Eq. (2) in Eq. (1) we get
My =My [ Woy, (r) (r—ro) W,y (r) r2dr

My [ ¥y g (r) (r—r1e)2 ¥y, o r2dr+... . (3)

The coefficients M;, M,, etc. can be determined if
the values of the dipole matrix elements for the
various vibration-rotation transitions and the eigen-
functions of the states involved are known. The for-
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mer can be obtained from the experimentally mea-
sured spectral line strengths whereas the latter
depend on the type of the potential function V (r)
used to represent the diatomic molecule.

In the present work we have chosen the Morse po-
tential function! which adequately represents the
true potential of the diatomic molecule. It is given

by
Vi(r) =Do[1 —exp{ — B(r—re) }12 4)

where D, is the dissociation energy of the molecule
expressed in em™! units and £ is a constant to be
determined.

The radial Schrodinger wave equation for a di-
atomic molecule can be written as
¥ 8 n?
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where u is the reduced mass of the molecule and
E, ; is the energy of the vibration-rotation state
charaterized by the vibrational quantum number v
and the rotational quantum number J. When the
Morse potential [Eq. (4)] is substituted for ¥ (r),
the above equation can be solved rigorously for the
case J=0 to yield the pure vibrational eigenfunc-
tios, ¥,. Using these eigenfunctions HEAPs and
HERZBERG ? evaluated the two integrals in Eq. (3)



