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Blatt 5: Molekillphysik

Aufgabe 9 (gestellt im Herbst 1999): Infrarotspektrum von Kohlenmonoxid (30 Punkte)

Im Rotations-Schwingungsspektrum (F., = BJ(J + 1) mit B = fT) Eyip = hw(v 1 l?)) misst
man bei 300 K die abgebildete Transmission (T') einer 2C '®0O-Probe als Funktion der Frequenz
(hier: Z in em="):
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Die gekennzeichneten Peaks liegen bei: (1) 2140 em™! und (2) 2147 em ™%

a) Geben Sie ein Energieniveauschema an, in dem je 2 Uberginge aus dem P- und R-Zweig des
abgebildeten Spektrums mit den Quantenzahlen fitr Grundzustand und angeregten Zustand
eingezeichnet sind. (3 Punkte)

b) Wie lauten die Auswahlregeln, die dieses Spektrum erzeugen? (2 Punkte)

¢) Nehmen Sie zunichst an, dass B fiir v = 0 und v = 1 den gleichen Wert hat. Bei welcher
Frequenz (in em™') wiirde man den Ubergang einer reinen Schwingungsanregung aus dem
Grundzustand erwarten? (4 Punkte)

d) Welche Frequenz (in em™!) hiitte diese Anregung fiir das Molekiil 2C 1807? (3 Punkte)

e) Wie grof ist der C O-Abstand, berechnet aus den Positionen der Peaks (1) und (2)?
(5 Punkte)

f) Wodurch wird qualitativ die Intensitéitsverteilung im P- und R-Zweig bestimmt? (6 Punkte)

g) Warum ist der Abstand der Peaks bei 2175 cm™' kleiner als der von den Peaks um
2100 em™!? Berechnen Sie dazu die Energien fiir die Ubergiinge (v = 0,J — 1) — (v = 1,.J)
und (v =0,J) = (v=1,J —1). (4 Punkte)

Hinweis: Beachten Sie, dass B fiur v = 0 und v = 1 unterschiedliche Werte annimmt!

L) Wiirde man fiir Stickstoft ein dhnliches Infrarotspektrum erwarten (Grund)? (3 Punkte)



Aufgabe 10 (gestellt im Herbst 1997): Zwei H-Atome > H,-Molekdl (20 Punkte)

10

E [eV]

In  dem  Diagramm
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2.1 Geben Sie den Gesamtspin und die Multiplizitit der beiden Zustinde an, zu denen die
Potentialkurven gehoren. (3 Punkte)

2.2 Warum ist der Strahlungsiibergang durch Dipolstrahlung zwischen den beiden gezeigten
Potentialkurven nicht erlaubt? (1 Punkt)

2.3 Welches Prinzip gilt fiir die Ubergiinge zwischen Rotations-Schwingungs-Niveaus in ver-
schiedenen elektronischen Zustinden von Molekiilen? Was ist die anschauliche Bedeutung
dieses Prinzips? (2 Punkte)

Die oben gefragten Auswahlregeln gelten nicht fiir eine Anregung durch Elektronenstofl, wohl gilt
aber (niherungsweise) die Franck-Condon-Regel.

2.4 Schildern Sie die ablaufenden Prozesse, wenn ein Wasserstoffmolekiil im Grundzustand
durch Elektronenstoll in die obere der beiden Potentialkurven angeregt wird und das Mo-
lekiil nicht mit anderen Teilchen wechselwirken kann. Wie grof ist die dabei frei werdende
Energie und in welche Form wird sie umgewandelt? (5 Punkte)

2.5 Das Tal der unteren Potentialkurve soll durch folgenden Parabelansatz angenihert werden:
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Geben Sie die Formel zur Berechnung der Vibrationsenergien an (harmonischer Oszillator)
und berechnen Sie die Energien in eV fiir die Schwingungsquantenzahlen v = 0, v = 1 und
v=2. (5 Punkte)

2.6 Tragen Sie in der zugehorigen Potentialkurve die Lage dieser Vibrationsniveaus ein und
skizzieren Sie die Rotationsniveaus, charakterisiert durch die Quantenzahl J. Wie ist der
Energienullpunkt der Abbildung gewihlt? (3 Punkte)

2.7 Entnehmen Sie dem Diagramm die Dissoziationsenergie D fiir Wasserstoff. (1 Punkt)



