
Condition de quantification 

La quantification porte, comme toujours, sur la vitesse ,  

L'intégrale d'action est dans ce cas pour une période entière  
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Ou 𝑉 est le nombre quantique de vibration  

En réalité, pour tenir compte de la mécanique ondulatoire, on de montre à l'aide de 

l'équation de Schrödinger, qu'il faut remplacer le nombre 𝑉 par (𝑉 +
1

2
 ). 

II-2- 3-Calcule de l'énergie de vibration dans le cas d'un oscillateur harmonique  
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D'après l'équation ⑥           𝑘=4𝜋 2ʋ2𝜇 
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Sous l'intégral on a        cos2 𝑥 =
1+cos2𝑥
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Cette équation. montre que même à l'état de plus faible énergie ou 𝑉 = 0  la 

molécule à une énergie vibrationnelle non nulle. 

Pour ∆𝑉 = +1                 ∆𝐸𝑣 = 𝐸𝑉+1 − 𝐸𝑉 = ℎʋ  

Les niveaux énergétique permis qui correspondent à une certaine fréquence et une 

certaine amplitude 𝑥 0 sont donc équidistants, puisque ∆𝐸 est contant ils sont donc 



représentés par des corde horizontales équidistantes sur la parabole 𝐸𝑣=
1

2
𝑘𝑥0
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Figure- I I-2-3  Courbe de potentiel de l ’oscillateur harmonique montrant les niveaux d’énergie prévue par la 

mécanique quantique. 

 Approximation de l'oscillateur anharmonique  

Le cas réel de l’oscillateur anharmonique 

l’oscillateur harmonique est un modèle trop simple et n’est pas un très bon modèle 

pour la nature de la liaison chimique. on ne devrait observer qu’une seule bande 

d’absorption, celle correspondant au passage des molécules de l’état fondamental = 

0, vers l’état de vibration immédiatement supérieur, V= 1 puisqu’en absorption la 

règle de sélection se réduit à  V= +1.  

II-2- 4- Calcule de L’énergie potentielle 

L’énergie potentielle croît indéfiniment à mesure que la distance inter nucléaire 

augmente. L’énergie potentielle réelle est donc représentée par une courbe qui n’est 

pas une parabole. Il n’est plus possible de représenter l'énergie  potentielle 

par : 𝐸𝑝 =
1

2
𝑘𝑥0

2= 
1

2
𝑘(𝑟 − 𝑟𝑒). 

II-2- 5-L’énergie de vibration réelle 

 Il faut tenir compte des interactions  réelle et en développement de série de cette 

expression permet de retrouver une valeur proche de l’énergie de la réalité. 

La plus habituelle est celle de Morse : 

                                                             𝐸𝑣 = 𝐷(1 − 𝑒−𝛽𝑥0 )
2
        ……………………………  24            

𝐷est l'énergie de de dissociation  



𝛽 est une constante; 𝛽 = 𝜐√2𝜋2 𝜇

𝐷
  

La courbe qui traduit cette équation est appelée de Morse. Avec une telle courbe , 

les distances entre les niveaux énergétiques ne sont pas égales comme le montre la 

fig. I I-2- 4    
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Figure- I I-2- 4  Représentation des niveaux énergétiques de vibration dans Le cas réel de l ’oscillateur 

anharmonique 

Au fur et à mesure que la valeur du nombre quantique de vibration augmente ,il est 

nécessaire, pour exprimer les différents niveaux, de réaliser un développement  en 

série de (𝑉 + 1/2) est décrire que : 
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II-2- 6- Potentiel de Morse 

La solution de équation de Schrödinger pour le potentiel de Morse est: 
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 Figure- I I-2- 5  -  niveaux énergétique  de vibration réel  de molécule HCl  

 


