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Molekullarin miixtolif parametrlorini onlarin  hondosi qurulusu vo rogs-firlanma
spektrlorino aid tocriibi faktlar osasinda hesablamaq olar. Lakin belo faktlar bir ¢ox hallarda
kifayot qodor etibarli olmurlar. Ona goro do molekullarin miixtalif parametrlorinin kvant
mexanikas1 metodlar1 asasinda nozori dyronilmasinin bdyiik shomiyyati vardir. isdo agi1q elektron
tobagoli ikiatomlu molekullarin spektroskopik parametrlorinin Xartri-Fok-Rutan (XFR) metodu
ilo hesablanmasi masalasing baxilir.

Molumdur ki, ikiatomlu molekullarin spektroskopik parametrlorini hesablamaq {igiin
molekulun potensial funksiyasini, yoni tam elektron enerjisinin niivolorarasi mosafodon
asililiginin analitik ifadasini bilmok lazimdir [1].

Sorbast elektronlar modelino asason molekulun hali determinant dalga funksiyas: ilo
tosvir olunur. Qapal1 elektron toboqgoali molekullarin hali bir determinant dalga funksiyasi ilo,
aciq elektron toboagoli molekullarin hali iso bir ne¢o determinant dalga funksiyas: ilo tosvir
olunur. Hesablamalar HeH,BeN,CH vo NH molekullar1 ii¢iin aparilmisdir. Bu

molekullarin elektron konfiqurasiyalari

HeH : 16° 25

BeH : 16° 26> 30!

CH: 1o°20? 30 17

NH : 167 26° 30° 17’
soklindadir: o -orbitallarda an ¢oxu 2, 7 -orbitallarda iso oan ¢oxu 4 elektron yerlogo bilar, yoni
geyd olunan konfiqurasiyalar agiq elektron tobagolidir. Bu konfiqurasiyalar, uygun olaraq, 2, 2, 4
va 6 determinant dalga funksiyasi ilo tosvir olunur. Determinant dalga funksiyalari molum olarsa,
molekullarin miixtolif parametrlorini, o climlodon, spektroskopik parametrlorinin qiymatlorini
hesablamagq olar.

Isdo geyd olunan molekullar {iciin XFR tonliklori hoall olunaraq dalga funksiyalar
tapilmis, molekullarin tam elektron enerjilori niivolorarast mosafonin miixtalif qiymstlorindo
hesablanmis vo tam elektron enerjisinin niivolorarast masafodon asililiq cadvali qurulmusdur. Bu
codvalloro an kigik kvadratlar metodu [2] totbiq olunmagla HeH, BeN,CH vo NH
molekullarinin potensial funksiyalar1 tapilmigdir. Potensial funksiyalarin analitik ifadslorindon
istifado etmoklo HeH, BeN, CH vo NH molekullarimin spektroskopik parametrlori - @,

(harmonik ragslorin tezliyi), @,y, (anharmonikli), Be (firlanma sabiti), &, (rogs-firlanma

qarsiligh tosir sabiti) vo K, (giic sabiti) hesablanmisdir. Hesablamalarin noticolori asagidaki

cadvalde verilmigdir. Cadvaldo ham do qeyd olunan molekullarin niiveloraras: tarazliq
mosafosinin gqiymotlori vo bu gqiymoto uygun tam elektron enerjisi do verilmisdir.
Cadval 1.

HeH, BeH, CH va NH molekullariin spektroskopik parametrlorinin qiymatlori

i/llﬁllz; R, (a.v. E(a.v.) @, (Sm_l) w,Xx, (Sm_l) B, (sm_l) a, (sm_l) 107 K,
(dn.sm'1 )
HeH 4,45 -3,349925 1290,856217 3,763679 7,195805 0,000626 0,790230




BeH 2,75 115,130587 2398,723094 8,778151 17,331694 0,004987 3.072250

CH 2,50 -38,164025 2127,241775 10,450318 35,291708 0,105245 2.478593

NH 2.5 54761976 2554,867742 12,646719 173,563046 0,640294 3.615286
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