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AbstJract From the comparison between the observed and th邑 simulatedRaman 

spectrum， thεb呂ndcenter of the 凶 fundamentalvibration of ethy!ene-H4 was 

determined to be 3082.98土0.12cm-1 which is rather closer to the value of Duncan巴t

al. 

ThεQ branch maximum of th邑凶 fundamentalvibration was also measured fairly 

accurately to be 1343.46土0.06cm-1
目

Iniroduct.iol1 

There are six vibrational bands in ethylene which are Raman active， and almost all 

of these bands have been studied by Feldman et all). Though values of the fundamental 

frequency of ethylene obtained by them were accepted so far， the location of theν5 band 

center was corrected recently by Duncan et aFl. 

With the aim of ascertaining the validity of the relocation of theレ5fundamental by 

Duncan et al. and of our simulating Raman spectrum with the use of asymmetric-rotor 

wave functions， Raman spectrum of this band was re-investigated. This paper reports 

the result for the lJ5 band， and also refers briefly to the location of Q branch maximum 

of the lJ3 fundamental for which the analysis is being carried out. 

Experimental 

The scattered Raman radiation from a multi-reflection celpl placed inside the 

He-Cd laser (4415.70 A) cavity was analyzed byan Echelle grating monochromator and 

detected by a cooled photomultiplier operated in conjunction with the photon counting 

equipment. Wavelength calibration was made using as standards the lines fr・oman 

iron-neon hollow cathode lamp. A commercial sample of ethylene-H4 was used without 

purification and in gas pressure range of 500-900 torr. 
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Results 

ν5 band 

The 0 bserved s開 ctrumof the !J5 band is given in Fig固1. The spectrum was 

obtained with a spectral slit width of 0.5 cm-1 (in both the entrance and the exit slit)， In 

order to enable the spectrum to be assigned， a band contour was calculated with the use 

of the computer program prepared previously4)， and on the basis of the rotational 

constants which were tabulated Duncan et a12)， The rotational constants in cm-1 

employed in the calculation are as follows : 

Ao= =1.00098， =0，82810， 

ムJ=1.21×10-69

今=1.2 >< 10-7， 

A5=4α 

ムiK=1.35 x 10-5，ム'l{=9.27)< 10-¥ 

長=3.4xlO-6，

B5 = 0，99925， C5ニ 0.82625

Here the distortion constants in the V5= 1 state were assumed to be equai [0 those in the 

ground si:ate， 
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Fig. 1. Observec1 sp記ctrumof the同 bandof ethylene-H， 

-100 50 。 50 100 CM-1 

Fig. 2. Calculatec1 sp巴ctrumof the凶 bヨnc1of ethylen巴-H，
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The s1it fUl1ction included in tho calculation was determined 

means of thεRaman band COl1tour of the symmetric )/1 band of methane. The 

calculated spectrum lS given in Fig. 2. Tho agreement between the obser・vedand the 

calculatεd band structures vvas satisfactory. Since the obs合rvedspectrum明¥Tasin 

low resolution， further refinementぃ¥T3Snot attempted. The location of the band cent位

、;vasdεt日rmined the diffεrences between the frequencies at the maxima 

in thεobserved spectrum and corresponding ones in the calculated spectrum. 

Thus the band center 'vvas determined to be 3082.98土0.12cm-1 which is in good 

agr開 mentwith that of Duncan et a1. but 19.5 cm-1 lower than that oI Feldman ec a1 

1n Table 1， the observed and the calculated maxima are tabulated together with 

tnmsitions included in th日 maxima. Slight differences between the observed and the 

calcu!ated wavεnumber shifts in the maxima are probably due to inaccuracy in 

measurement. 

)):， band 

The observed spectrum oI the )/3 band is in Fig固 3.Before the 

analysis of this band is attempted， the location of Q branch maximurn was measured 

car勾efullyusing the intemational standard lines from an iron-neon hollow cathode 

As a result， the location of Q branch maximum was determined to be ] 343A6土O向06

cm-1 iNhich is 1.2 cm-! lower value than thεpreviously accept政1onel)。
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Fig. 3. Observed sp丘ctrumof the的 bandof ethylene-H4 
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Table 1. Raman shifts of lin巴sin the同 bandof ethyl日ne-H，

obs. calc transi t i on 
!日ax max 

J，Kp，KO → J' ‘，I\~‘J K~ L1) ca 可I C 1 c 

6，1，63105.11 
，99 7， 0， 7 8， 1， 7 310"，.')1 

.88 3ll0.06(07} 3110.35 5， 3， 3 5， 4， 1 3110.1日

.81 5 ~ 3， 2 5， d" 2 3110.18 

.79 3110.87(07) 3110.75 7. 1， 7 ヲ， 0，9 3110.81 
，54 12， 6. 6 11， 7. 3 I 10.83 

.98 3117.73(04) 3117.67 6， 4， 2 6， 5， 2 3117.83 
宮古1 7. 4， 4 7， 5， 3117.eJO 

.43 13120.12(01) 3120.21 9，0，9 11，1.11 3i20.26 

3047.37(07) 3047.12 12.1，11 10，2，9 3047.00 13123.47(11) 3123.14 10，0，10 12，1，12 3123.2') 
6， 5， 6， 4. 3 3047.03 i 7， 1， 9， 2， S 3123.1日

3050.16(09) 3049.84 12，2，10 11，1，10 3049.81 13125.37(10) 3125.21 11，1，11 13，0，13 3125.03 
6，2，4 4，1，4 3049.73 I 11，2，10 12， 3，10 3125.2~ 

3051.26(06) 3051.36 9，1，9 7，0，7 3051.42 3126.47(08) 3126.24 11，0，11 13，1，13 3126.J日
11， 1，10 9， 2， 8 3051. 36 ! 5， 2， 4 7， 3， 4 3126. 14 

3058.50(14) 3058.55 8， 0， 8 6， 1， 6 3058.62 3129.49(04) 3129.49 12， 0，12 14， 1，14 3129.46 
13， 2，12 11宮 3，8 3058.48 6， 2， 8， 3， 6 3129.63 

3060.78 (08) 3060.79 6， 1， 6 4， 0， 4 3060，69 3132.90(07) 3132，75 13， 0，13 15， 1，15 313Z，SCl 
11， 6， 6 12， 5， 8 3060.82 9， 6， 4 9， 7， 2 3132ヲ1

3068.14(15) 3067.74 6， 4， 2 7， d， 3067.93 3135.73(04) 3135.92 14，0，14 16，1，16 3135.12 
14， 1， 13 13， 2， 11 3067.60 16， 3，14 18， 2，16 J136.0日

3070.06(17) 3070.29 12，1，11 11，2，9 307む，29 3137.65(07) 3137，82 4， 4， 0 6， 5， 2 3131.'JB 
5'， 0， 5 3， 1， 3 3070 . 1 0 8， 2， 7 10， J， 7 3137.7? 

3071 .85 (08) 3071.89 11司 1，10 10， 2，8 3071.94 3138 . 87 ( 0 3) 31 38 . 85 1 5， 2， 1 4 1 7、1，16 313<>.03 
17， 6，12 18， 5，14 3071.87 15，0，15 17，1，11 31.ICl.WJ 

3073.76(07) 3073.96 12， 0，12 11， 1，11 3073.83 3140.05(11) 3139.96 21，2，19 22，3，19 3140.03 
14， 0，14 13， 1，13 3073.89 14， 7， 7 14， 8， 7 3140，14 

3075.31(09) 3075.40 8， 0， 8 7， i， 6 3075.54 3145.29(07) 3145.34 17，0，17 19， 1，19 3145.26 
10， 4， 6 11， 3， 8 3075.53 6， 4， 2 8， 5， 4 3145.25 

3080.23(09) 3080.19 4， 3， 1， 2 3080，17 3148.21(05) 3148.35 18会 0，18 20， 1，20 3148.45 
13， 12， 3，10 3080 15 18， 1，18 20， 0，20 3148.30 

川叩(12) 3082.42 10， 2，10 9， 3， 6 3似 34i3151m8) 山 23 10， 3， 8 12， 4， 8 3152，1日
7， 2， 6 8， 1， 8 3082.33 I 21， 1，21 22， 2，21 3152.23 

201，7.24(06) 3087.36 16，4，12 15宮 12 3087，49 3154，99(07) 3154.85 20，0，20 22，1，22 3154.% 
i 7， 4，14 18， 3087.21 20， 1，20 ，0，22 3154.7日

30B9.73(日日 3089.75 8， 2， 6 9， 1， 8 3089，84 3170.90(11) 3170.97 11， 5， 6 13， 6， 8 3170.96 
7， 2， 6 6， 3， 4 3089.79 11， 5， 7 13， 6， 7 3170.96 

3091.33(09) 3091.50 14，4，10 13寄 5，8 3091.56 3174.36(10) 3174.60 12， 5， 7 14， 6， 9 3174.57 
10， 1，ヲ 11舎 0，11 3091.D，9 12， 5，8 14， 6， 8 3174.57 

3093.35(09) 3093.43 10，2，8 11，1，10 3093.48 3182.30(07) 3182.26 12，6，6 14， 7，8 3182.11 
13， 4，10 12， 5， 8 3093.59 12，6，714，7，731l¥2.11 

3095.39(11) 3095.32 12，4， 8 11， 5， 6 3095.50 3185.70(口7) 3185.81 13，6，8 15，7，8 3185.11 
， 0， 1 3， 1， 3095，51 13， 6， 15， 7， 9 3185.71 

3097.34(06) 3097.31 4， 0， 4 5， 1，品 3097.311 3189.38(10) 3189.36 14， 6， 8 16， 7省 10 3189.30 
11 0 4， 8、1仏 5， 3097045 14.， 6， 9 16， 7， 9 3189.30 i巴日日巴澗…………31 n 2 6 9到附州………0(川附……{邸附………o6 }川一一}羽山 …:no招山2泊64 1 G53 g12 2…422 4'! 1M川…4い川624 :η 争'B i!32 a。02 川別川川川9吋引川3.1山 13… 8f/ヲEa8i 1 1 1 

15，6， 17.7，11 3192. 

3102.50 13196白 57(日号) 3196.77 14. 7， 7 16， 8， 9 3196 
3102ι52 14. 7， 8 16. 8. B J 1雪6.

回 一 晶 ι 牛~孟孟~品ーー』ーー-~ー品目...-=ム~~一』

脅 1.lave.nwl1Ib邑roa r睦 1M uni 七~ M ~11\ 

食 NU l1l b~n 111 par制 tl1的自sar量 th岳 VDIlIgsof th邑 unc日îtalnty( 1日 tt¥VQ d邑elma1言) . 
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