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Résumé. 2014 Cet article présente une méthode générale, basée sur le formalisme tensoriel dans le groupe Td, pour
le calcul des bandes de différence des molécules tétraédriques XY4. Ce travail est appliqué aux bandes 2 03BD4 2014 03BD4
et 03BD2 + 03BD42014 03BD2 de 12CH4. Dans le cas de la bande 2 03BD4 2014 03BD4 nous avons également traité le problème dans le
formalisme sphérique qui met plus nettement en évidence les règles de sélection. 295 transitions du spectre IR du
méthane enregistré à l’O.N.E.R.A. dans la région de 1216 à 1355 cm-1 ont été attribuées aux bandes 2 03BD4201403BD4
ou 03BD2 + 03BD4 2014 03BD2. Parmi celles-ci 79 concernent le sous-niveau 03BD4 = 2, l4 = 0 (Al). 49 d’entre elles (J ~ 7) ont
été utilisées pour une nouvelle détermination des paramètres relatifs à ce sous-niveau.

Abstract. 2014 This article presents a général method, based on the tensorial formalism in the Td group, for the compu-
tation of différence bands of tetrahedral XY4 molécules. This work is applied to the 2 03BD4 2014 03BD4 and 03BD2 + 03BD4 2014 03BD2
bands of 12CH4. In the case of 2 03BD4 2014 03BD4 we treated also the problem using the spherical formalism which yields
more directly the selection rules. 295 transitions of the IR spectrum of methane recorded at O.N.E.R.A. in the
region from 1 216 to 1 355 cm-1 have been assigned to the 2 03BD4 2014 03BD4 and 03BD2 + 03BD42014 03BD2 bands. Among them 79
are concerned with the 03BD4 = 2, l4 = 0 (A1) sub-level. 49 of them (J ~ 7) have been used in a new determination
of the parameters of this sub-level.

J. Physique 41 (1980) 393-402 MAI 1980,

Classification
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1. Introduction. - Les spectres du méthane [1],
enregistrés sur un spectromètre à grille de type Girard,
comportent un grand nombre de raies non attribuées.
Les auteurs [1] suggèrent que ces raies appartiennent
soit à la bande v4 de 12CH4 (raies interdites), soit à
la bande chaude 2 v4 - v4, soit à des bandes de la
molécule H20, sans toutefois les attribuer. Les

niveaux v4 = 1 et v4 = 2 étant maintenant mieux
connus [2-5], une étude permettant de vérifier l’hypo-
thèse précédente (bande chaude 2 v4 - v4) était

donc possible.
De même dans la région de la bande V3 du méthane,

Toth et al. [6, 7] n’attribuent pas un certain nombre
de transitions observées qu’ils supposent appartenir,
entre autres, aux bandes V2 + V3 - v2 et V3 + v4 - v4.

(*) Equipe de recherche associée au C.N.R.S.

Seulement certaines transitions de cette dernière
bande ont été identifiées par Hunt et al. [8] grâce aux
résultats de l’analyse de v3 + v4 par Bobin et Guela-
chvili [9].

Sur le plan théorique, à notre connaissance, seule
la bande chaude v3 - v4 a été calculée par Pascaud
et Dang-Nhu [10] à partir de la connaissance précise
des niveaux d’énergie V3 = 1 et V4 = 1 et de celle du
moment de transition de la bande v3 - v4 (les coeffi-
cients vibrationnels, réf. [10], k,3 +V4 et kV3-V4 sont
égaux). Cette étude avait pour but de susciter un tra-
vail expérimental dans la région de 1 700 cm-1
afin d’obtenir des données IR sur le niveau vl = 1

(v, est inactif en IR). En effet, dans cette région, les
bandes les plus intenses sont les bandes chaudes

V3 - v4 et vl - v4. L’identification de v3 - v4 puis
l’analyse de vl - v4 conduiraient alors à la déter-
mination du niveau vi = 1.
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D’une manière générale, dans l’état actuel des
connaissances du méthane, l’étude des bandes chaudes,
indispensable pour dépouiller complètement les spec-
tres, est particulièrement intéressante pour atteindre
certains niveaux d’énergie grâce à des règles de sélec-
tion plus généreuses que celles relatives aux transi-
tions issues du niveau de base. Les premiers états
vibrationnels du méthane étant généralement connus
avec une assez bonne approximation, le calcul des
bandes chaudes se ramène au calcul des intensités des
transitions.
Dans cet article nous donnons l’expression générale

des éléments matriciels, entre des états vibrationnels
quelconques, des termes du développement du
moment n-polaire, en détaillant le cas du moment

dipolaire électrique. Ce travail nous a permis d’attri-
buer 295 nouvelles raies rovibrationnelles du spectre
du méthane dans la région de 1 216 à 1 355 cm-’
et d’améliorer sensiblement l’analyse du sous-niveau
A 1 (l4 = 0) de l’état V4 = 2 à partir de la bande chaude
2 v4 - v4.

2. Calcul théorique des bandes de différence. -
Le calcul des fréquences des transitions des bandes
de différence est direct dès lors qu’on connaît les
niveaux d’énergie mis en jeu déterminés par l’analyse
des bandes correspondantes issues du niveau vibra-
tionnel de base. L’objet de ce travail est d’établir une
méthode générale pour le calcul des intensités des
transitions.
En désignant par (p" et (p’ les fonctions propres

caractérisant respectivement les états E" et E’, la

probabilité d’une transition entre ces états, sous

l’effet d’une interaction avec un champ électromagné-
tique extérieur, est proportionnelle au carré du module
du moment de transition ! ( (fJ" M 1 (fJ’ &#x3E; 12. M est
une composante totalement symétrique dans le repère
du laboratoire (L) d’un tenseur dont les composantes
s’expriment dans le repère lié à la molécule (m) sous
la forme d’un développement en série en fonction
des coordonnées normales de la molécule. On passe
des composantes (m)mx dans le repère de la molécule
aux composantes (L)mX dans le repère du laboratoire
par l’intermédiaire d’un tenseur affine d’ordre Z2 : C

Le tenseur peut s’exprimer sous forme tensorielle
dans le groupe des rotations 0(3) par

où les composantes du tenseur C(1u) sont les 3 cosinus
directeurs liant les 2 repères ; Sl et Ki désignent res-
pectivement le degré et le rang tensoriel dans 0(3)
(s = u ou g) du tenseur e.
Comme pour les opérateurs de l’hamiltonien de

vibration rotation, la méthode la plus directe pour

construire l’opérateur 4C consiste à effectuer des

couplages d’opérateurs tensoriels élémentaires. De
tels couplages peuvent être réalisés soit dans le

groupe 0(3) sous certaines conditions (formalismes
de Hecht [11] et Moret-Bailly [12]) soit dans le groupe
de recouvrement de la molécule Td (Champion [3]).
En adoptant le même schéma de couplage pour les
fonctions d’onde et pour les opérateurs, on peut
calculer simplement les éléments matriciels par appli-
cation dans 0(3) ou Td du théorème de Wigner-Eckart.

Par une similitude appropriée, il est toujours possi-
ble d’exprimer (m)M sous forme tensorielle dans Td :

est un produit tensoriel dans Td de a coordonnées nor-
males, O{s},r est un coefficient qui fait intervenir les
dérivées partielles du moment de transition par rap-
port à ces coordonnées.
D’une manière similaire, dans certaines condi-

tions particulières, il est parfois possible d’exprimer
(m)M sous forme tensorielle dans le groupe des rota-
tions 0(3)

Dans cette dernière expression, la représentation
irréductible r de Td de l’équation (3) est remplacée
par le rang tensoriel Ki dans 0(3). En général, le
formalisme tensoriel dans 0(3) permet une formula-
tion analytique particulièrement simple des intensités
des transitions. Le formalisme tétraédrique présente
quant à lui, l’avantage d’être applicable directement
à toutes les bandes, quelle que soit la symétrie des sous-
niveaux vibrationnels impliqués. Il est particulière-
ment adapté au calcul sur ordinateur.
Dans ce travail nous développons en détail le calcul

général des bandes chaudes dans le formalisme tétra-
édrique. Auparavant, dans le cas particulier de
2 v 4 - V 4 nous envisageons les deux schémas de

couplage. Pour cette bande en effet, le formalisme

sphérique permet d’introduire des nombres quanti-
ques appropriés et d’établir des règles de sélection
simples. D’autre part il était intéressant de tester

l’exactitude des calculs par des méthodes différentes.
2. 1 LE FORMALISME TENSORIEL DANS 0(3). -

Conformément aux remarques précédentes, nous

n’envisageons ici le formalisme tensoriel dans 0(3)
que pour le calcul des bandes chaudes IR vérifiant
les hypothèses suivantes qui correspondent en parti-
culier au cas de la bande 2 v 4 - V 4 :
- Les fonctions propres de l’hamiltonien sont

proches des fonctions de base dans lesquelles sont
calculés les éléments matriciels.
- Les niveaux mis en jeu sont tels que V2 = 0 et

Avs = 1 (s = 3 ou 4).
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Dans ces conditions le terme prépondérant du
développement du moment dipolaire électrique (L)M
est donné sous forme de tenseur sphérique par :

R est le nombre quantique de rotation pure :

est un triple indice caractérisant les composantes
tétraédriques des tenseurs sphériques [3]. Les symboles
de Kronecker bp’p" et bR,R-, indiquent les règles de
sélection AR = 0, An = 0 et AC = 0.

L’élément matriciel réduit  tp’’’) I (2(lu) Il tp") &#x3E;
est caractéristique de la bande étudiée. Il a pour valeur :

- Cas de la bande v4 :

Le tableau Î donne l’expression du carré de l’élé-
ment matriciel de l’opérateur T(og) (éq. (6)) pour les
bandes v4 et 2 v4 - v4.

Les éléments matriciels de l’opérateur

dans la base des fonctions d’onde couplées dans 0(3)
sont donnés par le théorème de Wigner-Eckart :

2.2 LE FORMALISME TENSORIEL DANS Td. - La
méthode de construction des opérateurs de l’hamil-
tonien et des fonctions de base par couplage dans le
groupe Td a fait l’objet de plusieurs articles récents [3],
[13]. Dans ce travail nous étendons le formalisme
tensoriel dans Td au cas général du calcul des inten-
sités des transitions multipolaires entre deux états
vibrationnels quelconques.

Par réduction dans le groupe Td on peut décom-
poser le tenseur C("’) (éq. (2)) en somme directe
de tenseurs tétraédriques notés cU(Kt,nr) où r désigne
une représentation irréductible de Td, et n distingue
les tenseurs de même symétrie lorsque la multiplicité
de r dans la représentation irréductible D(Kt) de
0(3) est supérieure à 1. Dans la suite l’indice n sera
le plus souvent omis.

Par couplage dans Td on peut alors construire
les opérateurs .1’fift,I) associés à chaque terme du
développement (3)

Les éléments matriciels dans la base des fonctions
d’onde couplées dans Td sont donnés par le théorème
de Wigner-Eckart (cf. appendice de la réf. [13])

Tableau 1. - Expression du carré de l’élément

matriciel de l’opérateur F(0g)A1 intervenant dans le

calcul de l’intensité des transitions des bandes v4 et

2 V4 - V4.

[Squared matricial element expression of the FA1(0g) 
operator used to calculate the transitions intensity
of the V4 and 2 v4 - v4 bands.]
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où [r] ] désigne la dimension de la représentation r,
K est un facteur isoscalaire de la chaîne de groupe

est un symbole « 6 C »

de recouplage dans le groupe Tj (cf. appendice de la
réf. [13]).

z V 1:" Il eU(KT) Il J’ 1:’ &#x3E; est l’élément matriciel réduit
dans 0(3) de l’opérateur eU(KT). *

 C; Il V(F) I C’v &#x3E; est l’élément matriciel réduit
dans Td de l’opérateur cU(’) . Il est caractéristique de
la bande étudiée.
Les deux termes prépondérants du développement

du moment dipolaire sont en aT2) et ar2). Les élé-
ments matriciels réduits des (2(c) se déduisent directe-

ment de ceux des opérateurs a(C) et a+ (c) donnés à
la référence [3].

Pour les bandes telles que Av, = 1 on obtient les
valeurs suivantes :

avec,

2. 3 EXPRESSION DES INTENSITÉS. - La probabilité
totale de transition entre les états d’énergie E" et E’
est donnée dans le formalisme tétraédrique (1) par

g c est le poids statistique de la transition dans lequel
interviennent la dégénérescence rovibrationnelle et le
spin nucléaire. M’ et M" sont les nombres quantiques
magnétiques dont ne dépendent pas les énergies E"
et E’.
La sommation sur M’ et M" ne concerne que l’élé-

ment matriciel réduit rotationnel

Hilico et al. [14] ont montré que

L’expression (10) peut alors se mettre sous la forme

où SO(K,r) est un opérateur purement formel dont les éléments matriciels dans les fonctions de base sont donnés
par :

En comparant les expressions (8) et (13), il vient :

Enfin, les fonctions propres se déduisent des fonc-
tions de base par la similitude U qui diagonalise l’ha-
miltonien :

Dans le formalisme tensoriel dans Td les états

rovibrationnels sont caractérisés seulement par les
indices quantiques J et C vis-à-vis desquels l’hamil-
tonien est rigoureusement diagonal et par un numéro a
qui distingue les différents états d’un bloc J, C (on
choisit par exemple de numéroter les niveaux dans
l’ordre des énergies croissantes).
En pratique, le calcul des intensités (éq. (12)) se

fait en deux temps : calcul de la matrice du moment

de transition dans les fonctions de base (éq. (13))
puis changements de base (éq. (15)).

3. Données expérimentales. - La région de la

bande V4 du méthane a suscité de nombreux travaux
expérimentaux dont les plus récents sont ceux de
Restelli et Cappellani [21] et, Pinson et Dupré-
Maquaire [22].
Nous avons utilisé les spectres enregistrés sur un

spectromètre à grilles de type Girard couvrant la

région 1 213-1 369 cm-1 [1]. Les conditions expéri-
mentales sont les suivantes : parcours d’absorption
10 m, pression de méthane naturel de l’ordre de
10 torrs et température ambiante. La résolution est
de 0,06 cm-1.

(1) Dans le formalisme tensoriel dans 0(3) on a évidemment
une relation analogue.
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Parmi les raies observées, on distingue les raies

permises de la bande v4 de 12CH4 qui sont fortement
saturées et celles de la bande V4 de 13CH4 présent
pour 1,1 % dans le méthane naturel. Ces dernière
ont été identifiées par Dang-Nhu et al. [1]. On observe

également des raies interdites de la bande V4 de
12CH4.

D’après l’équation (10), un calcul approché de
l’intensité des raies de la bande 2 v4 - v4 de 12CH4
à la température ambiante rapportée à l’intensité des
raies de la fondamentale v4 donne (cas V4 = 14 = 2) :

Ce résultat est du même ordre de grandeur que
l’intensité relative estimée pouf les raies du 13 CH4-
En effet si l’on considère que les coefficients d’inten-
sité 94 (éq. (5)) des deux variétés isotopiques sont
identiques, le rapport des intensités des fondamen-
tales v4 est celui du rapport d’abondance des isotopes

Ainsi les raies de la bande chaude 2 v 4 - V 4 à
température ambiante ont des intensités du même
ordre de grandeur que celles des raies observées de
la bande v4 de 13CH4.

4. Calcul des bandes chaudes de la région de v4. -
Comme nous l’avons indiqué précédemment le for-
malisme tensoriel dans 0(3) est bien adapté au calcul
de la bande chaude 2 v4 - v4. En effet dans les états
v4 = 1 et v4 = 2, les fonctions de base construites

par couplage dans 0(3) (qi (J) x qi (1»(R) sont une

bonne approximation des fonctions propres. Les

règles de sélection AR = 0, An = 0, AC = 0 (éq. (6))
sont schématisées sur la figure 1. En particulier le

Fig. 1. - Diagramme des transitions permises de la bande 2 v4 - v4.

[Allowed transitions diagram of the 2 v4 - V4 band.]

sous-niveau A 1 (l4 = 0) peut être atteint par des
transitions permises de type PQ et R provenant du
niveau fondamental v4 = 1.

Grâce à ce calcul nous avons vérifié la présence
effective de la bande chaude 2 v4 - v4 dans le spectre
expérimental. Il est apparu alors indispensable de
généraliser le calcul pour d’autres bandes chaudes
et en particulier pour V2 + V4 - V2. Pour ce faire,
nous avons réalisé un programme général basé sur
le formalisme tensoriel dans Td décrit au paragraphe
précédent. Ce programme calcule les éléments matri-
ciels du moment de transition puis, à partir des
paramètres des niveaux vibrationnels impliqués, déter-
minés préalablement, calcule les fréquences des tran-
sitions et effectue le changement de base qui conduit
directement aux intensités.

Afin de dépouiller le spectre, nous avons été amenés
à calculer à l’aide du même programme les 4 bandes

suivantes : v4 de 12CH4, V4 de 13CH4, 2 V4 - V4
et V2 + V4 - V2 de 12 CH4- Pour cela nous avons
utilisé pour le 12CH4 les paramètres du niveau de
base déterminés par Tarrago et al. [15], ceux des
états V2 = 1 et V4 = 1 par Champion [3], ceux de
l’état lT4 = 2 par Lepage et Saint-Loup [5] enfin ceux
de l’état V2 = V4 = 1 par Champion et al. [16]. La
bande V4 de 13CH4 a été calculée à partir de l’étude
effectuée par Dang-Nhu et al. [1].

Les coefficients d’intensité 84 des deux variétés

isotopiques ont été pris égaux. Ainsi le rapport des
intensités des raies correspondantes du 12CH4 et du
13CH4 est égal au rapport des abondances des deux
variétés.

585 transitions calculées des bandes 2 v4 - v4 et
V2 + V4 - V2 pour lesquelles J’ est au plus égal à
11 sont données dans le tableau II. La liste est limitée
aux transitions dont l’intensité est au moins égale à 4
dans l’unité arbitraire pour laquelle la raie PI de

V4 de 12CH4 est 925. 295 transitions sont attribuées,
les nombres d’onde observés sont ceux du spectre
de l’O.N.E.R.A. [1], les autres sont masquées par les
raies saturées de la bande V4 de 12CH4. En parti-
culier la branche Q de cette bande occulte complète-
ment la région de 1 292 à 1 306 cm-1.
La figure 2 montre l’accord entre les spectres

expérimentaux et calculés. Un certain nombre de
raies du spectre expérimental demeure pourtant, sans
attribution. La comparaison avec un autre spectre
expérimental semble suggérer que ces raies sont en
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Tableau II. - Liste des raies des bandes chaudes 2 V4 - V4 et V2 + v4 - V2 de 12CH4. 1. Transition : XJ" C"
n" l’ R’ ou XJ" C" * ; X = P, Q, R si J’ - J" - - 1, 0, 1 ; J", C", n" = nombres quantiques du niveau V4 = 1 ;
l’, R’ = nombres quantiques du niveau v4 = 2 (R’ = R") ; J", C", * transition de V2 + V4 - V2. II. Nombre
d’onde calculé avec les paramètres du tableau III. III. Nombre d’onde observé (B = raies masquées). IV. Intensité
calculée des raies en unité arbitraire dans laquelle l’intensité calculée de la raie Pl de 12CH4 est de 925.

[Transitions of the hot bands 2 v4 - V4 and V2 + V4 - V2 of 12CH4. 1. Quantum numbers : XJ" C" n" l’ R’ or
xj"C"* X = P, Q, R if J’ - J" = -1,0, + 1; J", C", n" : v4 = 1 quantum numbers ; l’, R’ : V4 = 2 quan-
tum numbers (R’ = R ") ; J", C", * : v2 + v4 - V2 transitions. II. Calculated wave number using the para-
meters of table III. III. Experimental wave number (B = blended lines). IV. Calculated intensity of lines with
arbitrary units (a.u.) ; Pl of v4 line intensity of 12CH4 is 925 a.u.]
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Fig. 2. - Comparaison entre les spectres calculé et expérimental.
Les raies du spectre expérimental marquées d’un astérisque sont
des impuretés.

[Comparison between calculated and experimental spectra. Expe-
rimental * lines are impurities.]

fait des impuretés. En particulier on ne retrouve pas
les raies marquées d’un astérisque sur le spectre de
Lutz et al. [17].

Ainsi ce travail a permis de compléter sensiblement
le dépouillement du spectre du méthane dans cette
région, et en conséquence, a fourni des données expé-
rimentales supplémentaires sur des niveaux qui ne
peuvent être atteints en première approximation par
des transitions issues du niveau de base.

5. Nouvelle analyse de l’état v4 = 2. - Le même
formalisme tensoriel développé dans Td [3] permet
également de traiter l’interaction entre des sous-

niveaux vibrationnels quelconques. Lepage et Saint-
Loup [5] l’ont utilisé pour analyser le spectre infra-
rouge de la bande 2 v4 de 12CH4. Ils ont pu déter-
miner la position du sous-niveau v4 = 2, /4 = 0
(Al) à partir de 4 transitions interdites observées.
Ces transitions sont rendues permises par inter-
action avec le sous-niveau v4 = 2, 14 = 2 (E + F2).

LE JOURNAL DE PHYSIQUE. - T. 41, N° 5, MA1 1980

Malheureusement, ce faibles nombre de données a
limité la précision obtenue sur ce sous-niveau.
Parmi les 295 transitions que nous avons attribuées

aux bandes chaudes, 79 concernent le sous-niveau

V4 = 2, l4 = 0 (Al). Pour montrer l’intérêt de notre
étude, nous avons repris l’analyse de la bande 2 v4
réalisée par Lepage et Saint-Loup [5]. Par souci de
cohérence nous avons limité cette analyse à J’ = 7
comme ces derniers. Cela nous a conduit à ajouter aux
données antérieures [5] 49 transitions concernant le
sous-niveau A 1 de V4=2. Grâce à ces nouvelles don-
nées, les paramètres (voir tableau III), relatifs à ce

sous-niveau, ont été déterminés de manière plus signi-
ficative. L’écart-type obtenu sur les 49-nouvelles attri-
butions est de 0,027 cm-1.

Tableau III. - Paramètres du type pD q4 relatifs au
niveau V4 = 2 de 12CH4. * Paramètres de la réf. [5].
[PU q4 type parameters relative to the V4 = 2 state
of 12CH4o * Ref. [5] parameters.]

A l’aide de ces nouveaux paramètres, nous avons
pu, en particulier, reproduire de façon satisfaisante
la partie isotrope du spectre Raman de 2 v4 obtenu
par Brodersen [18] (Fig. 3). Toutefois des désaccords
apparaissent pour des raies de faible intensité situées
de part et d’autre de la branche principale. Ceux-ci
peuvent provenir de l’imprécision de notre analyse
pour les valeurs de J’ supérieures à 7 puisque le
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Fig. 3. - Comparaison’ entre le spectre Raman enregistré par
Brodersen [18] et le spectre calculé à partir de l’analyse de la bande
chaude 2 v4 - V4-

[The isotropic part of the 2 v4 spectrum calculated from the 2 v4 - v4
hot band is compared with the Raman spectrum realized by Bro-
dersen [18].]

spectre calculé comporte toutes les raies jusqu’à
J’= 11. Notons cependant que le spectre expérimental
de Brodersen résulte d’un calcul. Ce spectre est

obtenu par soustraction de deux spectres expérimen-
taux : la partie anisotrope et le spectre total, de
manière à éliminer les raies éloignées de la branche
principale.

6. Conclusion. - Le travail théorique entrepris
pour le calcul des bandes de différence des molécules

toupies sphériques XY4 est général. Au niveau de son
application, la seule condition requise est d’avoir des
données suffisantes sur les niveaux concernés. L’intérêt
de ce travail est de permettre un dépouillement plus

complet des spectres enregistrés, même lorsque les
conditions expérimentales ne sont pas particulière-
ment adaptées à l’observation des bandes de différence.
Dans le cas des bandes faisant intervenir le niveau

de base, les seuls sous-niveaux actifs en infrarouge
ont la symétrie F2. En conséquence les sous-niveaux
de symétrie différente, ne peuvent être atteints en

absorption IR que par deux types de transitions :
les transitions interdites en première approximation
et rendues observables par interaction avec un sous-
niveau actif, ou bien, les transitions ne provenant
pas du niveau de base c’est-à-dire appartenant aux
bandes chaudes. Par exemple, la bande v2(E) du
méthane est rendue active par interaction de Coriolis
avec la bande v4(F2) [2, 3] ; le sous-niveau FI de

v2 = v3 = 1 du méthane est atteint expérimentale-
ment grâce à la présence de l’autre sous-niveau de
symétrie F2 très proche [19] ; de même la bande v,
du silane est observée grâce à l’interaction avec la
bande v3 [20].
Dans le cas général, pour les transitions interdites,

il convient de distinguer celles qui impliquent un
sous-niveau de symétrie Ai et les autres. En effet,
l’opérateur prépondérant pour les interactions du

type E-F2, F1-F2 ou A2-F2 est de la forme Pqa
(degré rotationnel égal à 1). Par contre, pour les
interactions du type Al-F2 il est nécessairement de
la forme p2 qa (degré rotationnel égal à 2). Toutes
choses égales par ailleurs, les intensités des transitions
correspondantes sont d’ordre supérieur et donc
a priori plus faibles.
Dans ce cas particulier, même à température

ambiante, les bandes chaudes peuvent donner des
informations plus nombreuses que les transitions
interdites. La bande 2 v4 - v4 utilisée dans ce travail
pour une étude précise du sous-niveau v4 = 2,
14 = 0(Al) en est l’exemple type. -
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