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Aufgabe 24: Potentialkurven zweiatomiger Spezies 1.

Chemisch gebundene zweiatomige Molekiile A-B werden héufig durch eine
Morse-Potentialkurve

Vir(R) = D, [1 — e PE-R0)]? (1)
beschrieben, wobei R der Abstand zwischen den Atomen ist.

1. Zeichnen Sie die Potentialkurve Vj;(R) qualitativ.

2. Welche Bedeutung haben die Potentialparameter D, und Ry? Deuten
Sie diese in Threr Zeichnung an.

3. Welche Bedeutung hat der Parameter 37

Aufgabe 25: Potentialkurven zweiatomiger Spezies I1.

Van-der-Waals gebundene Dimere A-B werden héufig durch eine Lennard-
Jones-Potentialkurve

D G

Vis(R) = T2 6 (2)

beschrieben, wobei R der Abstand zwischen A und B ist. Das schreibt man

auch gerne um zu
=[5~ ()] »

1. Zeichnen Sie die Potentialkurve V7 ;(R) qualitativ.

2. Zeigen Sie, dass der nach (3) resultierende Gleichgewichtsabstand Ry
durch Ry = 2'/65 gegeben ist. (Hinweis: Bei Ry liegt ein Minimum vor,

also dV5;/dR|p=p, = 0.)

3. (i) Zeigen Sie, dass € als “Topftiefe” aufzufassen ist. (ii) Welchen Wert
ergibt V;(R) fir R =07

4. Fiir Kr-Kr (Krypton-Dimer) ist € = 0.02 ¢V und Ry = 3.98 A, fiir He-
He (Helium-Dimer) ist € = 0.0031 ¢V und Ry, = 2.74 A. Berechnen Sie
in beiden Féllen die zugehorigen Cg-Parameter.



Aufgabe 26: Hamiltonoperator fiir Molekiile.

1. Geben Sie den molekularen Hamiltonoperator fiir das Hj -Molekiilion
in SI- und in atomaren Einheiten an.

2. Geben Sie den molekularen Hamiltonoperator fiir Hy in atomaren Ein-
heiten an.

3. Was besagt die Born-Oppenheimer-Naherung?



