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Problema 3: Molécula Diatomica.

Una molécula diatomica consta de dos atomos enlazados quimicamente. Estos enlaces quimicos
solo pueden estudiarse con exactitud utilizando mecanica cudntica. Sin embargo, se pueden hacer
aproximaciones de mecanica cldsica adecuadas para varias aplicaciones.

Un modelo comun de enlace diatdmico es tratarlos como si los dos atomos estuvieran atados por
un resorte de constante k a una separacion de equilibrio ry. Este modelo es muy usado para
estudiar las vibraciones moleculares de baja energia, pero falla en donde hay rompimiento de
enlaces o para vibraciones de alta energia. La energia potencial de este modelo, el cual no es mas
que el oscilador armonico, se puede escribir como:

Ulr) = %k(r —19)2

donde r es la separacion instantdnea entre los dos atomos. De la expresion anterior podemos
obtener la magnitud de la fuerza entre los dos 4&tomos:

F(r)=—k(r—mn)

Cuando se quiere modelar vibraciones de alta energia (o de alta amplitud) se puede recurrir al
potencial de Morse:

U(r) = D,[1 - e‘a(r‘ro)]z

en donde D, y a son cantidades constantes. Notese que cuando la distancia interatdmica crece
hasta el infinito, la energia potencial tiende a D,.

Representacion de una molécula diatomica.



b)

d)

Considere una molécula diatomica con atomos de masas m; y m, y separacion de
equilibrio 7. Determine la ubicacion del centro de masas de la molécula respecto de m,.
(2 puntos)

Si esta molécula, supuesta rigida, gira a una velocidad rotacional w alrededor de un eje
perpendicular a la linea que une los dtomos y pasa por su centro de masa, encuentre la
expresion de la energia cinética rotacional en término de m,, m,, 1, y w. (2 puntos)

Suponga ahora que la molécula no rota pero sus atomos pueden vibrar. Determine su
frecuencia angular de vibracion w, para bajas energias. (2 puntos)

Un efecto muy estudiado en espectroscopia es el hecho de que el movimiento rotacional
hace que la distancia entre los atomos aumente. Este fendmeno se conoce como
distorsion centrifuga. Encuentre esta nueva distancia 7y en funcion de w, wy, y 1y,
suponiendo que la molécula no vibra. (2 puntos)

Para oscilaciones pequefias el potencial de Morse se comporta de manera muy parecida
al potencial del oscilador arménico. Encuentre la constante equivalente k en funcion de
D, y a para oscilaciones pequenas del oscilador de Morse. (2 puntos)

Ayuda: e* = 1 + x para x muy pequena.



Soluciones

a)

b)

Sean R, y R, las posiciones de los atomos. El centro de masa del sistema es
= _ m1ﬁ1+m2ﬁ2
Rem = my+
1Tmz
Para obtener el centro de masa relativo a m; simplemente restamos Ry de R.,,, y
obtenemos:
ma(R2—Ry)

mi+m;

mypr

- -
m = |Rcm_R1| =

my+my,’
En donde 7 es la separacion entre los 4&tomos.
Como el sistema no vibra (se comporta como un cuerpo rigido), la distancia entre los
atomos tiene que ser constante:
|R1 - R2| =T

Entonces las distancias de cada atomo al centro de masa es:

- - mz

1 = |Ry — Rem| = mro
- - ml

r, =R, = Rem| = mro

Esto nos permite calcular el momento de inercia alrededor del centro de masa del

mm; .,
I = mirf = ———1¢
m1 +m,
Por lo que la energia cinética rotac1onal es
1 1 mm,
Eror = = lw? = -————1r¢w?
2 2m; +m,
La fuerzas sobre las masas se pueden escribir:
mya, = k(=1 + 1, — 1)
mzaz = —k(—Tl + rz + ro)
En donde las posiciones aqui tienen como origen al centro de masa (no confundir con las
distancias al centro de masa del problema anterior, ya que las distancias no pueden ser

negativas). Para poder obtener la frecuencia de oscilacion debemos convertir estas

sistema:

ecuaciones a la forma:

— 2
ay = —w5(x — Xo)
Podemos combinar estas ecuaciones despejamos las aceleraciones en cada ecuacion y las
restamos:
kK k
a,—a;=|\————)(rp, =1, — 1
= ()t 0.
m2+m1
a, —a, = k(ry —r —r,
2 1= mym, ( 2 1 0)

Definiendoaa = a, —a, yr = r, — 11, la ecuacion ahora luce

_Metty g e
g k(r —rp).

a=—



d)

Podemos concluir entonces que la frecuencia de oscilacion es:
wi = —"r::n':;z k.

El origen de la distorsion centrifuga tiene que ver con el hecho de que el resorte se
extiende porque la aumenta la aceleracion centripeta a medida que aumenta la velocidad
angular w. Lo que se debe hacer es igualar la fuerza del resorte con la aceleracion
centripeta total. La fuerza del resorte es:

Fe = —k(ry —19).
La aceleracion centripeta de cada 4&tomo, tomando las distancias calculadas en el acépite
b) son:

— 2
ey = —hw",
Aoy = —TLw2.
La fuerza centripeta neta es
mimz _.r, 2
F,=mia, + mya, = ———
c 1%c1 2%c2 my+m, 0

Igualando F, y F_, y usando el resultado del acépite c) obtenemos:
r_ w(Z)
To = w3-w?

7.
Para oscilaciones de bajas energia r — 1y tiene que ser una cantidad pequeiia, lo que nos
permite establecer
U(r) = D,[1- e“‘(r‘rﬂ)]2 ~ D,a’(r —ry)2.
Comparando con U(r) = %k(r — 75)?, tenemos:
k = 2D,a?.



