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Ubungsblatt 6

Aufgabe 1 (Grundschwingung von HBr)
Die Grundschwingung von H”°Br liegt bei v, = 2.63 * 103 cm™! und der Gleichgewichtsabstand

betrdgt R, = 141 pm. Bestimmen Sie den quadratischen Mittelwert der Auslenkung +/(x?2) des
Molekdils im Grundzustand (v = 0).

Wie grol} ist damit die prozentuale Variation des Abstandes R, wahrend der Schwingung?

Aufgabe 2 (Dissoziationsenergie von HCI)
Die Schwingungsenergieniveaus von HCl liegen bei folgenden Wellenzahlen ¥, = 1481.86 cm™1,

v, = 4367.50 cm~1, ¥, = 7149,04 cm‘1,173 = 9826.48 cm_l, v, = 12399.80 cm™1.
Wie groR ist die Dissoziationsenergie (in eV) dieses Molekiils?

Hinweis: Nehmen Sie an, dass das Molekil durch ein Morsepotential beschrieben werden kann und
verwenden Sie folgenden Ausdruck fir die Energien:
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Wobei y, die Anharmonizitdtskonstante ist.

Aufgabe 3 (Schwingungsfrequenzen von Wasser)

Um fir das nicht-lineare Wassermolekiil die Normalmoden zu berechnen, wahlt man geschickter
Weise der Symmetrie des Molekils an, gepasste Koordinaten (8ry,d81,,7.6), wobei 817 und 01,
jeweils die Anderung der Bindungsabstidnde zwischen H und O bedeutet und §a die Anderung des
Winkels zwischen H-O-H ist. Der Gleichgewichtsbindungsabstand ist 7, = 98 pm und der
Gleichgewichtswinkel a, = 104.5°.

Das Potential V kann in diesen Koordinaten beschrieben werden als:
ky 2 2 kq 2
V= > (6rf + 6r5) + 7(1‘660() + k. 01107 + kpoteSa (67 + 6135)

In diesem neuen Koordinatensystem koénnen die Schwingungseigenfrequenzen aus den drei
Eigenwerten A; [ der Matrix K = GF bestimmt werden (mit w? = —1; ). Geben Sie die drei
Schwingungsfrequenzen von Wasser (in Wellenzahlen cm™1) an.
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