Aufbau der Materie, 2022-2023

Ubung 9

1 — Schwingungsspektroskopie

a) Betrachten Sie das Molekiill NO,. Bestimmen Sie die Anzahl der Vibra-
tionsfreiheitsgrade tiber die Anzahl der Gesamtfreiheitsgrade, skizzieren
Sie die moglichen Schwingungen und ordnen sie diese nach ihrer energe-
tischen Reihenfolge. Schétzen Sie ab, welche der Schwingungen mittels
IR-Spektroskopie detektierbar sind, indem Sie die ggf vorliegende Ande-
rung des Dipolmoments wihrend der Schwingung betrachten. Uberprii-
fen Sie ihre Aussagen diesbeziiglich mithilfe der zugehorigen Charakter-
tafel, welche sie der einschldgigen Literatur entnehmen konnen.

b) Wiederholen Sie Aufgabenteil a) fiir das Molekiil Cl,.

2 — Birge-Sponer-Plot

In einem Birge-Sponer-Plot werden die energetischen Abstinde AE benach-
barter Schwingungsniveaus iiber die Quantenzahl v aufgetragen. Durch Extra-
polation auf AE = 0 lasst sich ndherungsweise die Dissoziationsenergie des
Molekiils bestimmen. Fiir die energetische Lage der Vibrationsniveaus G, iiber
dem Minimum der Potentialkurve des jeweiligen elektronischen Niveaus gilt

ndherungsweise:
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a) Bestimmen Sie einen Ausdruck fiir den energetischen Abstand zweier
beliebiger benachbarter Niveaus!

b) Tabelle 1 zeigt die Frequenzen der Uberginge vom Grundzustand in die
Schwingungniveaus des elektronisch angeregten Zustandes 3%, . Bestim-
men Sie die Dissoziationsenergie des ersten angeregten Zustandes von
O,, unter Verwendung der ersten 5 Frequenzen aus Tabelle 1 und einer
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linearen Extrapolation, wie sie hdufig in einem Birge-Sponer-Plot An-
wendung findet.

c) Beriicksichtigen Sie nun alle in Tabelle 1 angegebenen Ubergénge. Es
zeigt sich eine signifikante Abweichung vom linearen Verhalten. Wie er-
klaren Sie die Abweichung? Berechnen Sie die Dissoziationsenergie durch
Extrapolation tiber ein quadratisches Polynom!

Tabelle 1: Frequenzen der Ubergiinge vom Grundzustand in die Schwingungsniveaus
des elektronisch angeregten Zustandes 3%, .

E [em™1]
50063
50725
51369
51989
52579
53143
53680
54177
54642
55078
55460
55803
56107
56360
56570




