
Vorlesung Fr 14:15-15:45  H1

Übungsgruppen: 

Gruppe 1: Fr  11-12 N100/114     Alberto Collauto

Gruppe 2: Fr  12-13 N100/114       Chavdar Slavov (Englisch)

Gruppe 3:Fr  12-13 N H1             Matthias Brettschneider

Website www.Prisner.de  (Teaching/PCIII)

Allgemeine Hinweise, früheres Skript, Übungsaufgaben
Matlab Skripte zur Lösung

Übungsaufgaben: 
Ausgabe jeweils Freitag auf Webseite
Besprechung: 1 Woche später in Übungsgruppen

70% der Klausuraufgaben basieren auf Übungsaufgaben!

Optimale Klausurvorbereitung: 1 Stunde pro Woche 
Übungsaufgaben selber probieren, dann 1 Stunde mit 
Kommilitonen diskutieren, dann Übungsgruppe!   

Klausurtermin: Donnerstag 20.2 2020 13:00-16:00 OSZ/H2
Nachholtermin: Montag 6.4. 2020 13:00-16:00 OSZ/H3

1 Handgeschriebenes DIN A4 Blatt mit Formeln kann 
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Wechselwirkung von elektromagnetischen Wellen mit 
Materie (Atomen, Molekülen, Festkörpern)

Spectrum (lat. Bild, Erscheinung, Gespenst…. Vielfalt) 

Spektroskopie: 

Einführung in die Spektroskopie
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Historisch Spektrum
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Spektroskop
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QM Beschreibung von Spektren
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E-Skalen

   1. Einführung Seite 6    



QM WW mit em Strahlung
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Einführung Molekulare Spektroskopie1.
Absorption und Emission2.
Vibrations-Spektroskopie I:  2-atomige Moleküle3.
Vibrations-Spektroskopie II: Mehratomige 
Moleküle

4.

Kurze Einführung in die Gruppentheorie5.
Raman-Spektroskopie6.
Rotations-Spektroskopie7.
Rotations/Schwingungs-Kopplung8.
Elektronische Anregungen9.
Termsymbole / Photoelektronen-Spektroskopie10.
Franck-Condon Prinzip, Jablonski-Diagramm11.
Zeit & Ortsaufgelöste Fluoreszenz-Spektroskopie 12.
Förster Resonanz Energie Transfer 13.
Circular Dichroismus 14.
Spin und magnetisches Moment15.
NMR Spektroskopie16.
EPR Spektroskopie17.
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Light waves and there uses (1903)

"Die wichtigsten Grundgesetze und 
Grundtatsachen sind alle schon entdeckt.
Unsere zukünftigen Entdeckungen müssen wir in 
der 6. Dezimalstelle suchen!"

Elements of Chemical Philosophy (1820)

"Nothing tends so much to the advancement of 
knowledge as the application of a new instrument. 
The native intellectuel powers of men in different 
times, are not so much the causes of success of their 
labours, as to the particular nature of the means of 
artificial resources in their possession"

Statements von Wissenschaftlern zur 
Spektroskopie und Instrumentellen Methodik:

   1. Einführung Seite 10    



Lorentz, Zeeman P 1902 Zeeman Aufspaltung
Lenard P 1905 Elektronenstrahlröhre 
Michelson P 1907        Michelson-Interferometer
von Laue P 1914 Beugung von Gamma-Strahlen
Bragg P 1915 Beugung von em-Wellen
Barkla P 1917 Röntenbanden von Elementen
Stark P 1919 Stark-Effekt
Aston C 1922 Massenspektrographie
Siegbahn P 1924 Röntgen-Spektroskopie
Compton P 1927 Compton-Effekt
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Townes, Bassov, Prochorow P 1964 Maser & Laser
Kastler P 1966 Atomspektroskopie
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Nobelpreisträger auf dem Gebiet der 
Spektroskopie & Instrumentellen Methodik

   1. Einführung Seite 11    



Absorption von em-Strahlung
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Dipol-Näherung
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QM-Beschreibung
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Zwei-Niveau System
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Rabi-Formel
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Unterschiedliche Anregungen
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Fermi's Goldene Regel
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Lebensdauer angeregter Zustände
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Lorentz-Linie
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Einstein-Koeffizienten
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Raten
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Harmonischer Oszillator
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Eigen-E und Funktionen
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Wellenfunktionen
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Auswahlregeln
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Übergangsmatrix-Element
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Auswahlregeln Vibration
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Morse Potential
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HCl

Beispiele
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Schwingung von mehreren Atomen
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Diff-Gleichungssystem
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Lösungen

   4. Schwingung 2 Seite 33    



Normalmoden
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CO2 Molekül
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Schwingungen CO2 
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Lokale Schwingungen
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Inversions-Verdoppelung
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Ammoniak Maser von Townes
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Gruppentheorie in der Chemie
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Symmetrie-Operationen
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Symmetrie-Operationen
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Symmetrie-Operationen
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Nomenklatur
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Nomenklatur 2
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Punktgruppen
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Punktgruppen 2
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Punktgruppen 3
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Bestimmung von Punktgruppe
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Darstellung von Symmetrie-Operationen
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Ähnlichkeitstransformation
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Multiplikations-Tafel
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Klassen
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Reduktion der Darstellung
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Reduktion durch Transfromation
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Irreduzible Darstellungen
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Grosses Orthogonalitäts-Theorem
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Kleines Orthogonalitäts-Theorem
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Bestimmung von irr. Darstellungen
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Reduktions-Koeffizienten
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Symmetrie von Funktionen

   5. Gruppentheorie Einführung Seite 61    



Molekulare Bewegungen
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H20
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Darstellungen
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Irreduzible Darstellungen
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Darstellung Vibration
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Normalmoden
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Normalmoden2
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Lineare Moleküle
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Normalmode
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Raman Spektroskopie
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Polarisierbarkeits-Tensor

   7. Raman-Spektroskopie Seite 72    



Stokes & Anti-Stokes
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Experimentelles
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Beispiel CO2
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FH-Theorem
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Polarierbarkeits-Tensor
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QM Formulierung
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Approximationen
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Oszillatorstärke
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Andere Gebiete
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Rotation von Molekülen
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Trägheits-Tensor
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Drehmoment
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QM Rotation
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EW und EF
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Kugelwellenfunktionen
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3D-Darstellung
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Auswahlregeln
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Intensitäten
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T-Abhängigkeit
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Sphärischer Kreisel
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Symmetrischer Kreisel
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Ammoniak-Molekül

   10. Rotation Allgemein Seite 94    



Der nichtstarre Rotor
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Symmetrische lineare Moleküle
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CO2
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Para/Ortho-Wasserstoff
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PHIP
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Kopplung Rotation-Schwingung
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Elektronische Anregung
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Lineare Kohlenstoff-Verbindungen

   11. Elektronische Anregung Seite 102    



MO von 2-atomigen homoatomaren Molekülen
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MO von heteratomaren 2-atomigen Molekülen
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Termsymbole
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Bahndrehimpuls & Spin
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Beispiele
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Auswahlregeln
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Vibronische Übergänge
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Frank-Condon Faktoren
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Schwingungsfeinstruktur

   11. Elektronische Anregung Seite 111    



Jablonski Diagramm

   11. Elektronische Anregung Seite 112    



Singulett/Triplett Übergänge
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Quantenausbeute
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MO-Theorie
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Variationsprinzip
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Energie-Niveaus
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H2+ Molekül
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H2 Molekül
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Homoatomare 2-atomige Moleküle
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Heteroatomare 2-atomige Moleküle

   12. Molekül-Orbitale Seite 121    



Molekulare Termsymbole
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Gesamtspin
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Beispiele
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Auswahlregeln für elektronische Anregung
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Hückel MO-Theorie
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1D Kastenmodel
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2D-Kasten
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Triplet/Singulett
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Quantenausbeute
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Ligandenfeldtheorie
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