
1

7-4 / 1 Molekülanregungen

7-4 / 2 Molekülanregungen

Anregungsformen der Moleküle:
• Rotation             → E ≈ meV  (μ-Wellen)
• Schwingung       → E ≈ 100 meV (IR)
• elektronisch → E ≈ eV (UV-VIS)elektronisch        → E ≈ eV (UV VIS)
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7-4 / 3 Rotationsanregungen

zweiatomiges Molekül
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7-4 / 4 Energieniveaus und Eigenfunktionen

Ergebnisse: 
• Energieeigenwerte:
• stationäre Wellenfunktionen:
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7-4 / 5 Schwingungsanregungen

Vergleich Morsepotential – harmonischer Oszillator für HCl:
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7-4 / 6 Rotations-Schwingungsanregungen

Näherung starrer Rotator (Born-Oppenheimer Näherung):
→ Eschwingung >> ERotation
* Schwingung  → 1013 Hz

* Rotation → 1011 Hz
(Moleküle schwingen 
100 mal per Rotation)
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Harmonischer Oszillator

Unabhängige Behandlung 
von Eschwingung und ERotation.
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7-4 / 7

CO2 (IR-Spektr.)

Rotations-Schwingungsanregungen

P

R

7-4 / 8 Drehimpuls zweiatomiger Moleküle

Quantenzahlen für Valenzelektronen:
Projektion Lz von Bahndrehimpuls auf Molekülachse:
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Besetzung von Molekülorbital mit mehreren Elektronen:
Kopplung der Bahndrehimpulse zu Gesamtbahndrehimpuls 
mit definierter z-Komponente:
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Nomenklatur für Elektron in MO (AO = atomare Konfiguration) :
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7-4 / 9 Frank-Condon Prinzip
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