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CS2
+离子 C2Σg

+←B2Σu
+跃迁的Franck-Condon因子计算以及与光解离谱的比较 

马玉超;张立敏;庄秀娟;王金婷;杨茂萍;俞书勤 

(中国科学技术大学化学物理系, 合肥 230026) 

摘要： 

将线性三原子分子离子CS2+的对称伸缩振动简化为SC和S之间的简谐振动, 用谐振子的势能曲线和波函数对

CS2+分子离子 C2Σg+和 B2Σu+电子态(对称伸缩)振动能级间跃迁的Franck-Condon因子进行了计算, 得到的结

果与 C2Σg+←B2Σu+跃迁的光解离谱实验强度进行了比较, 对前人给出的分子数据(转动常数、分子平衡核间距)
进行了验证和分析, 讨论了经由 C2Σg+←B2Σu+电子态振动能级间跃迁的光解离机理. 
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