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【序】第 8 回分子科学討論会において、GaH 及び GaD のΔv=2 のスペクトルの観測とΔv=1 のスペクトルに

ついて non-Born-Oppenheimer effective Hamiltonian 解析について発表を行った。 

我々が導いた non-Born-Oppenheimer Hamiltonian は､TuFIR による非常に精度の高い回転スペクト

ルを含めて、全ての同位体分子の回転、高分解能振動回転スペクトルの単一 fit を行なうことができ、fit

の結果物理的意味が明瞭な分子定数、non-Born-Oppenheimer 定数が得られることが明らかになってい

る。1) 
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ここで 

𝜉𝜉′ = (1 + 𝛿𝛿𝛿𝛿𝐵𝐵/2)𝜉𝜉 + 𝛿𝛿𝛿𝛿𝐵𝐵/2 ,                                        (2)   

(1)の Schrödinger 方程式の解法は解析的であり、パラメーターは伝統的分子定数に基づくものである。

現在多く行なわれている numerical fit は伝統的分子定数を無視している。 

【実験】GaHとGaDのスペクト

ルは、帰属解析用としてそれ

ぞれ単独で測定を行い、そ

の他に正確にスペクトルを較

正するために N2O ν1 band

と OCS ν3 band を同時に

測定する二重試料系で行っ

た。帰属解析用とて測定した

GaH と GaD のスペクトルは、

二重試料系測定で校正した

スペクトルを二次標準スペク

トルとして用いて正確に構成

した。 測定系は第 8 回分子科学討

論会要旨 3P012 参照 

【解析・結果】N2O，OCS スペクトル       Fig.1GaH のリファレンス無しのΔv=1 のスペクトル(上) 

位置は、全て分光器付属のソフト OPUS                       Δv=2 のスペクトル(下) 



のVoigt 線形 fit で決定した。分光器の横軸の較正は、N2O，OCSを用いその標準波数の値は、NISTの 

Atlas and Wavenumber Tables 用いて正確に行った。較正の一例として､N2O スペクトルの Obs-Standard

の較正曲線図を示したが、この較正曲線は直線であり、fit の σ は 0.00015 cm-1 である。 

GaH および GaD スペクトル

は、Loomis-Wood 図を用

いて、帰属を行い、帰属し

たスペクトルは、Voigt 線

形 fit でピーク位置を決

定し、その後、二重試料系

で測定し較正した GaH およ

び GaD 二次標準スペクトル

で較正した。正確に較正し

たスペクトルを用いて同位

体種別に、Dunham展開式

を用いて最小二乗 fit を行

い、これまで報告されてい

る Dunham 係数より高次の

項が正確に決定された。69GaH・71GaH・69GaD・71GaD の、帰属したΔv=１のスペクトルを用いて non-Born- 

Oppenheimer 解析を行った。その結果を表 2 に示す。fit の結果と誤差が多く現在その原因を検討すると

共に、fit の改善を行なっている。また、Δv=１・Δv=2 のスペクト

ルを含めて同時に non-Born-Oppenheimer 解析を行っており、

その結果は当日発表する。 
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表 1.GaD ピーク帰属本数 


