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Das govgie quatntenmedratnische. Medell zur Beschvelbung vew Millekislsdmmryngs,
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Dag st eine ‘\v\\\woaw\ Dédl Z.Orémm} wib vondabden Keffzienten ; welohe wan
avelybish witteds Lap(aae Trowsdorwahon £osen ko  (siowe PDE), Dol Kowwon

die flyonden Buergiecigenmerte wid Eionfurldionn raus:
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Ve gesser die Bind\lvgss\avke , umzo shavker 1 die Keoftlonstembe k  baw. die Sc}nw'\vgugr»
Jreqruewz Ye . Fuar die &Mw;vx?uvgsqm*aﬂmu v ok auch de ndl ey loubt ; yedok ik die Nulf-
pmk\mwﬁc,‘e Joc v=0 des Hawonizdnen Oellibws don vull versdwiedon.
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Isotopomere Anpassung: Die Kraftkonstante k& des harmonischen Oszillators bleibt bei Iso-
mere ca. gleich (k' = k). Wenn nun ein Atom eines zweiatomigen Molekiils durch ein Isomer
ersetzt wird, muss zunichst die reduzierte Masse neu berechnet werden:

mymlh

me — mh = = (2.42)

my 4 mj

Das Verhéltnis der Schwingungswellenzahlen v, /1] fiir zwei Isotope berechnet sich demnach mit:

Ve m o P
Yo Ve _ K (2.43)




@ Die hevwionische So)nw\wsweﬂwzth won  TH AL bekraf( Ve = 2991 ow
o) Geoem Sie die Eigenenergien des Vievwonidver, Oszillados  awv | Roredwen  Sie
die Nuﬂmmkﬁsenengic £ in O uvd in eV,

L) Weldhe WellenZinge vk das Photon, das beim Dbergany  v=0 = v=4  olo-
otmiert wird % In weldhew Speltvalbereids Liepl das ¢

€) lwm klussisdhen Bild oczilliert Mt wit der Feguen?  Ye= %:‘  Reredwen Sie die
Idessisdne §dnmﬂn?avysPeviot}e wn  Femtosekundiem .

@ Die Grundzuglonvdsweendunledtion deg 1D qumtenwednaviseher, homonischen
Os=llstos hat e Fown  Go™= Ae” ™" it x>0,
a) Beshwmwmen Ste die Norm\mng:kms&umle A (Winweis: S e P g = NTTTR ")

©) Setzen Sie 7, in die ze\‘iuvmb\n&ngiye &’Mﬁdx‘nﬂ@»&{&um} wit ch)=%mw’-x’~
ewvr  und zeﬁgem Se , duss Yo  tatsacmlicw Eigzm;w\kﬁow isy . Reslimmen Sie
dooed dom Eigewwert E; und die Zugehirige &d\nyﬂw\g an .

(3 Die Voabkovglomte des €0 - Molelails \oebrigh k= 4902 N
d) Bevedwen St e reduziorte  Masse und die Welkemzal des Funda -
wentalibergomgs e o



b) Beredhwmem  Sie e entsoredrende Wellenzahd Lo B0 (w(®Bc)=43.0034),

@) Die  hovwonisdhe SdwingugswellenzoWl  des  WF-Holelirls \Lebagh V= 4438 o’
Atovmmausson:  wi("H)= 1.00724 u , w(F) = 19998 u )

o) Reredmer) Sie die vedusievte Mosse p des  HF-Holeleids
b) Revethnewm Ste die Kradtkovghmte Kk der HF—K\‘v\dumg.

c) Beredinemn  Sie die Nullpunktsenegic B, v 3 und v eV. Rel weldher
Wellonbinge W der Rm&mwwwubenyumg V=0 = y=4

Anharmonischer Oszillator: Fiir zweiatomige Molekiile ist das Modell des anharmonischen
Ostzillators deutlich besser, dessen Energieeigenwerte wie folgt definiert sind:

E 1 1\’ 1?
h—z:UJe<U+§>_Wexe<U+§> +weye<v+§> - (241)

WeTe bZW. weye sind gegebene Anharmonizititskonstanten. Der harmonische Oszillator kann
keinen Bindungsbruch simulieren, wohingegen der anharmonische Oszillator sich asymptotisch
einer maximalen Energie annihert, welche vom Tiefpunkt der Kurve (! nicht gleich der Null-
punktsenergie) die Dissoziationsenergie darstellt.

Molekiilschwingungen kénnen iiblicherweise durch IR-Strahlung angeregt werden (IR-Spektroskopie).
(© fac W0 gilh V=2 wik  Fikes C2fam
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»ii\nuumy.

D) Rei Isotc,\aem Su\oshﬁv.how blebt de Kiofllonskmte Kk kovgtawt . Es 9‘&
Ve &K ”4_/71 wig  Vexe L 4 Ee»e(')f\wev) Qe Je uvith VeXe gU DK
(Pue= 0.980u  und ,um_ 1904 )
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Optische Spekbrskapie
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For die Chewie st dus Wussorgtolbown des wic)\/\‘rigsh quw¥enmcohanisehe
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wur die elekdwstabische Tubevakbion =wiscmem  folovi und Efektion iw Pobemziad
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Da dus Probolewr hat eine sﬁniin‘xk\t Sﬁwmﬁrie‘wesweaew es
nake Liepl Kugelloordinube stk kaxtesihe Weordinatken

U Verwender .
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De cesullievende So\m'édingexglefolnuvg ist chowubc@ w einem Radicden Teid Ren
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von L odov wy wes bedeulet , dass im Wossorstdlatomn  theorehish das 28 uwd das Zp
Odntal embavtet solv solllen. Die envednneten Evofieeigenwerle shwwen avdh wit denen
des Bdv'schey  Abowwodells  dloeven.
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Spn iber e veluhishizdne  Quawtenuedravik  hergeleitel  (Divve - Gleidurg).



Syl Nowe RBedeubung Maglicke  Werte.

N | Hauptquantenzahl Sovale des Alows. N=12/3, 0

¢ | Ovevwpulsquantenzl | Ovbitakform (3p,d,3) =042, 4

My | Magnebquonbenzahl Roumlihe Ovienbionwy | we=-L, (4D, AL
s | Spnquamtenzahl Spwridaturg  deg e s=1"%

m, € wd wmp beshwwmen das Sibnbed ) weldhes  woxiwal c’oypc“’ beselet g\, kown.

(19) Die  Guund watowol wellon fanletion des  A-Atoms  buubet 7f4$tv)=f:?.;pe"'°‘°
o) Zeig,em Se duss  Gel”) voewnert st (Srtv'e")«el\": n' A1)

©) Revethvery Ste  den Emwkwgswt ().

) Wo Leyd dus Hoiuum der wihielers  Adenthallswalvsneilivhkeltsdichte
Peor= aue?ltal® 2 Vergheichen Sie wit dew  Bohrvodiug

d) Zeigo  Sie dwr  Soleshitubion  u= 2elag  duss die Wolwshelnlio ker't
dus Eleltrv) jm Beveln 0¢vea, wimm Sl amd Pz 1-S€? (aurien,

(“mwe\s g wleldu = 2- (xtr2x t2)e ™)
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VM dos qwuﬂhkw wm qmmwemesw Rifd 2
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Rawotguamntenzadd  entartek, winingen in - Mebedeldtvonersysbemon
Odlokeke wait i‘wﬂwy M%Wumkmw\/»{ enlavtel sinl
Der Gesawmelelctionenspny S w1 de Sawwe allev Einzedspins und
de desmw(,‘:i\pw"izibaf M berednet sich wie W‘-

M= 2¢ 44 f‘::% 53 rHieE j_ 5t
Der Spin sk e Dedniwmpuds wnd  als soldwr ads wagnebisthes
Mowent (mnyw}r{sdnm/_\ Diped) =u verstehen. Man unbersneidet 2wischon
wiagne sdher Feldslire H und wgnebischer  Tvdukbion 6. Bk ey don
und um\o\nc‘iq«‘? tom Mediuw | sondon vioy vom Mayndon ¢ Wolnvgegen B quasi
duy veade )qu}w»ehfelo\ i Medluw st da bspw. Sps das  Magnelfed
verekidkem odor sttidien  kimen.
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. aramdgne i soh >0 = 3 "
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de w allen vier Guovtenzadnfen (M, 4wy, mg)  Woeneinshimwen p adeo
d;:,v‘}m Odorbede wmaxmmad Jo(arme}c beschzt cevi wib spwvrup vk spin-dewn
lw emer?eh\sc)ﬂ e igsion Tudlavd  (Grandzusiovd) ekgcvﬂﬁ die. Bleklvonen-
beceaund don empevishon  Hued'sdon  begeln 2o Puergiewrmimieravy
@ Maxwale Malbplztal M - |n entoricten Orbitalen werdew die Edelcbionan
zund dnst eivx%elv)l( eiv?ef Y)/3
@ Mocwaler Bawndvewiwpads L Rey %\Aﬁe\' M«kel;\v)&‘%\&% st der K-
dﬂe\n‘\wv‘om{s L 20 wioximervem. %

4 — . ? B

@ SP\W\ '&L\W\‘KOHOGAVS (wb\l\“j ‘gﬁv T{/Nv&%w\\)o‘e WWT f:w dic Kcse\*-mvg)
* For weviger ols holigefillte Untesdlen 3= [L-s)
* For wmen- abs Mb?ef&d[:: Untersdnalen 0= [+S
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L Gesamtbahndrehimpulsvektor

PR
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Summe aller m;-Quantenzahlen

=>L=2-140+(-1)=1=P

L|o|1|2]3]4]5
|s|pP|D|F|G|H

S Gesamtelektronenspin-

drehimpulsvektor

Alle Elektronenspins zusammen
(Spinmultiplizitdt = 25 + 1)

N ‘ 25+1 ‘ Zustand

0 1 Singulett-Zustand
1/2 |2 Dublett-Zustand
1 3 Triplett-Zustand
3/2 |4 Quartett-Zustand
J | Gesamtdrehimpulsvektor
T=%5 o [L+S  firmehr als halb gefillte Schalen
i " IL =S| fiir weniger als halb gefiillte Schalen

=>8=1L=1=3J=L+8=2

Termsymbol

Die E€Ck+rowwi<0n¥;wmkul4 eines Flememis st einfach
viclem Flekirovem es befollt

werdem  desmdiss Mwmup Snge U @N

ledilllen  Ovor ale

151

1t
1st2s"
18%2¢1
15%2 s’"Lp4
1¢%2 lep"
15* Zs"'LpS
1% Zsllp"
15 Zsllrpg
Ve 1s22s*ep’

H:
Re:

Weiht Ke Befs u\m}

wnd wit wie

fudy:

Lt 4s?

Nt 457 2s?2p9
R 1s"25%2p?
N 1¢% 2¢? 2P6

= Example 1.1 —
ration 1522572

1
2

3.

Der

f hat die

Die beiden 2p-Elektronen bestimmen den Grundzustandsterm.

. Maximiere S. Die beiden Elektronen besetzen verschiedene 2p-Orbitale mit parallelen Spins
|

S=1+1=1al5025+1 =3 (Triplet).

. Maximiere L. Mogliche Verteilung mit m; = +1 und my = 0: M = 140 = 1, also L= 1
(P-Term).

. Bestimme J. Die Unterschale ist weniger als halbgefiillt (2 von 6 Elektronen), daher J =
[L—S|=[1-1]=0.

Grundzustandsterm von Kohlenstoff ist somit * 7, .

= Example 1.2 — Grundzustandsterm von Stickstoff. Stickstoff hat die Elektronenkonfiguration

1522

~

Der Grundzustandsterm von Stickstoff ist somit *S3 5.

$2p*. Die drei 2p-Elektronen bestimmen den Grundzustandsterm

. Maximiere S. Die drei Elektronen besetzen jeweils ein verschiedenes 2p-Orbital mit parallelen
1+ 3, also 25+ 1 = 4 (Quartet).

Maximiere L. Bei maximaler Spinmultiplizitit muss jedes Elektron ein anderes m-Orbital
besetzen: my = +1,0,~1. Damit My = 140+ (~1) =0, also L= 0 (S-Term).

Bestimme J. Die Unterschale ist genau halbgefiillt (3 von 6 Elektronen), daher J = L+ =

C N
1522522p? 1522622p°
oy M=1+0=1 s=3/2 My =140+(-1)=0
SL=1(P) SL=0(S)
ok v b o
m=—1 m=0 m=+1 A=l om0 w41
< halbvoll halbvoll
J=|L-5|=0 J=L+5=32
S
.
3R, 4832
i) 2
F M=4 10 J=32
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Bei den Ub&ad)/ﬁw*d”ﬁ wib  acht vefl bc!;a-taew A- Ovb fudem 9%1‘
@ <o poov Avsmabwen . Dos Degh dovn duss  die ns-Oubilale enor-
qe)ﬁsc}v\ sonc voh ov dem  (n-4)d  Orlolden {’;egm wd sid wmandwad Dt
ein Bl aus den s-Ovtalen wm des hthere d- Ovbilad =u versdiichben U
belspic bweise cine  \nlbo-gefillle Shale zu ercidnen,

A4+ 4+ 4= 4 — A4 4+ 4+ 4
4s - 4s 41—
[A] 3d%4s* [Ac] 2S¢
A4 4 4 4 1 A4 A4 M 4 4
4s - 4s 4—
[A] 3034 [A7] 3%

\

Tonicienw S wnok E{ckhwwm{oein(w\:

v dem V?d‘atcm Vmee&wv\y@) ACT(RE) Vidot e eudn lerveite wi
Ion‘\sienuvgsemergq'e wid  Ble ktvonemadlintal \oeso\n&aql:‘yf , Woloey e Tonisier-
wngys norie e Aoldiovewdrme eviey  atowarern, E«?ckkvonem\ogd\oe wel
Ao Hldwnemadlintit de Aeldiomwirwe  elviey  akowaver,  Blelchonemadd -
vovwe  ist. Nadn JUPAC <ind belde  Gwissen vcosmv dedinert.

] - L
X(%) — x(i) + &8 AH—L;O X@D + @ — x(?a) M =-A
Iwiﬁ\‘er«wgswa{g Ix _:z&" E!ok*vwmnddkwﬂat

* Die sukesswen 'Iev\is‘\ewvgcemet?ien wehwen 2w, o wmehy effolchive  Kerndy
de venvlebendon Elkbrmer, amzieWt  (Mg: 1,= Teg W o< 1, = 1654 ,,l.%\ < T2 s

*TwdA vewmem ivmemolb einer Perde &, du Loy %\'Cw.
* Twd A vewwen wvevodb ety qup}oe d\>, do die e wener wey  Yowr Vem swi),



