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Lösung Blatt 5:  Molekülphysik 

 
 
 
Aufgabe 9 (gestellt im Herbst 1999): Infrarotspektrum von Kohlenmonoxid   (30 Punkte)  
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c)  Die Gesamtenergie lautet 
 

. 
Für den P-Zweig gilt (ν=0, J)  (ν=1, J-1). Es ergibt sich 
 

            (1) 
 
Für den R-Zweig gilt (ν=0,J)  (ν=1,J+1). Und somit 
 

.      (2) 
 

Somit bekommen wir unter Ausnützung der beiden gegebenen Linien 2 Gleichungen mit 
zwei Unbekannten. Linie 1: höchstenergetische Linie im P-Zweig. Nach (1) ist das 
charakterisiert durch J=1. Linie 2: niederenergetischte Linie im R-Zweig. Nach (2) ist das 
charakteristisiert durch J=0. Somit gilt 
 

BE 21 −= ωh  sowie BE 22 += ωh . Addition der beiden Gleichungen ergibt 
2

21 EE +
=ωh . 

Das Ergebnis – die Wellenzahl eines rein vibronischen Übergangs – folgt, wenn man die 

Energien wie angegeben in Wellenzahlen einsetzt: 1
11

cm5.2143
2

cm2147cm2140 −
−−

=
+ . 

d) Die Schwingungsfrequenz ist gegeben durch 
μ

ω k
= , wobei 
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=μ  die reduzierte 

Masse des Moleküls ist. Da die Stärke der chemischen Bindung und somit k nicht von der 
Isotopenmasse abhängen kann, skaliert die Schwingungsfrequenz wie das Verhältnis der 
inversen Wurzeln der reduzierten Massen. 
 
 



0.9759. 
 

 

e) BE 21 −= ωh , und BE 22 += ωh . Damit wird BEE 412 =− , mit 
θ2

2h
=B . Die Definition von 

θ wiederum lautet wie folgt: . Damit ergibt sich 2rμθ =
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h , wobei die Energiedifferenz in Joule eingesetzt werden muss 
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−⋅= νJJE ). Man erhält 1.19 Å .  

 
f) Die Intensitätsverteilung in Rotations-Schwingungsspektren ist im Wesentlichen durch 
die Besetzungswahrscheinlichkeit der Ausgangszustände gegeben. Bei diesen ist die 
Entartung des jeweiligen Zustands entscheidend: 
 

  . Für kleine J dominierte der lineare Anstieg mit J, dann 
gewinnt der exponentielle Zerfall. 
 
g) 

 
 
 



 



 
Aufgabe 10 (gestellt im Herbst 1997): Zwei H-Atome  H2-Molekül (20 Punkte) 

 

 
 



2.1: 

 
2.2: 
 Es gilt die Auswahlregel  0=ΔS

2.3: Frank-Condon-Prinzip 
2.4: 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 



2.5:  

 
2.6: 

 
2.7: 
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