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und e i n bisschen mehr
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der E rd e angeregt werden können? Beschränken u n s

dabei auf d e n energetischen Vergleib: Photon v s . Molekülschwinge
n.[ignorieren Rotation)

Wie gehen w i r m i t Molekü len i n GM u m ?

Betrachten w i r a l l e Freiheitsgrade (Ortskoordinaten al len

Elektronen und Kerne) dann i s t der Hami l ton ian

kompliziert: ← (nicht prüfungsrelevant)
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Ebenso kompliziert die gesuchte WellenfunktionTd
Elektroneni i i .
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ABER: Sind h ie r n u r a n einen
Freiheitsgradinteressi
erti-

N N ×
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Abstand

z.B. be i Nz : g e

😐

D a

Energie der
Schwingungen?

⇒ 1 -d im . Problem! Wie kommen w i r dort hin?



Antwort: Finde Potential VK I f - den Abstand × d e r

z we i N-Kerne mittels Bom-Oppenheimer-Näheny

(Einfrieren der Ortskoordinaten der Kerne) und

numerischer Lösung d e r 5 6 L für verschiedene

Abstände × a m Computer (ab-initio software).
"Details auf letzter Seite

D i e Datenpunkte
können s e h rgut
m i t e i n em Morse-Potential

gefilzt werden:
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genähert werden: (Taglerreihe)

V K I = Vnlx . l t Vdu) k-xdttzkfk.lk-xD"
Berechne:
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Die Schwingun
g

der Keime wird daher durch folgende

5 6 L beschrieben: (können x . auf 0 schieben)

- tf 3¥44) + VIN-14) = ENG ) jus
F i t

m i t VKI = früh" ,
wobe i Ipw? a ' D

und reduzierter Masse ¥ = % +% ⇒
µ =

3mm

Glücksfall: Bereits i n Vorlesung gelöst!

4 4 ) = Nui":#HulIEx) m i t Nu. HÄTTE)"
T

E n = K w Int E) Normierungkonstante

Anregung: Enes-Eno = Kults?)-twlott) = t u

Die erste Anregung a u s d e m Grundzustand v o n Nz

kostet d i e Energie K w wobe i w durch d ie fitting

parameter festgelegt i s t :

t-zpwz.azD ⇒ w = 2µF
F ü r Nz ergab sich : a ) = 1245.5k¥
Mit

µ . {mm = 1.163.10-264 folgt w o 4.627-10



Kann d ieser harm. Osz i l l a to r durch emittierten Wärme

der E r d e angeregt werden ?

Photon v o n Wärmestrahlung ha t Energie E = E ü

NOTE!
⇒ Anregung n u r b e i

[
" " "

A w = 4 5
←

→ W.a.me

Anregung setzt

e i n e Wechselwird.
Zwischen NsnundNz-Anregung

⇒ w = Ö l
I s t aber beiM o l -ebülen mitgeringeri i .←

roma:*.no?....!
⇒ Aus r e i n energetischen Sicht würde N ,
angeregt durch Photon m i t Wellenlänge:

I = 2 a % = 4 . 07 -10-6mgfliteraterwert-
MessagFf →
5=3.65.106M

Welche Wellenlängen emittiert E r d e ?

= schwarzer Strahler m i t T = 2 8 7 K



⇒ Aus dieser energetischen Sicht spielt Nz z w a r schon e i n e kleine Rolle,

aber da Nz kaum polarisier ist , ist e s generell I R inaktiv!
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3 . Biegeschwingy :
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Das sind gekoppelte Oszillation!
M o M C M 0

Einfachster F a l l : Strechschwigung O.io----0

unabhängi
g

v o n M c -

Parametern µ- { (2 ) = m o und a ' D = 994.9 I G÷ : :
w = 2 . 74 - t o " 3
und

I = 6 .89 -10-6M

Literaturwerte (Messungen):

t.IM/TaFTieBiejug2 . asym.
Streck.: I = 4.26-to-Gm

und asym.Strechschw. Energie v o n
Photonenauf.|

⇒

🙁 😐 💔

→

3 . Biegeskw.it = 15.00-to-6M
Die symstrechschw. ändert d e n Dipolnicht



ANHANG (für Interessierte)

NwwrisbelosugderSGL.cn
* software: WASP (Vienna Ab-init io Simulation Package)

* Näherung: Dichte funktional-Theorie (DFT)
v o n Walter Kohn entwickelt (Nobelpreis "98)

h i e r verwendeten Funk t iona l : 133LX P

* generell Forschungsschwerpunkt v o n Gruppe u m

Prof. Grüneis.

* Möglichkeiten für Master- und Bachelorarbeiten als
Einstieg i n diesen Forschungsbereich.

Alternative (open-sonne) software fü r Moleküle

* PySCF

* NWch em

* AB IN I T

¥ Psi 4

* . . .
viele m e h r . .


