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Aufgabe 11 — 1 (L)
Um eine Vorstellung von der Empfindlichkeit eines Rastertunnelmikroskops zu erhalten, kann die Ab-
standsabhangigkeit des Tunnelstroms {iber das Modell eines eindimensionalen Potentialtopfs abgeschatzt
werden, der von einer Barriere endlicher Hohe Vj und Breite a begrenzt ist. Die Wellenfunktion des Elek-
trons zwischen der Spitze und der Oberflache, d.h. innerhalb der Barriere, wird dann durch

U = Deap(—kpa) mit ki = [2m (Vo — E)/12]"/>
beschrieben (m.=Masse des Elektrons). Der Tunnelstrom I sei proportional zur Tunnelwahrscheinlich-
keit.

a) Wie groB ist das Verhiltnis der Strome, wenn sich der Abstand der Spitze von der Probe von
0.2nm auf 0.3nm verandert? Die GréBe (Vp — E = Austrittsarbeit) ist 2.5eV.

b) Ein Wissenschaftler mdchte ein Protonen-Tunnelmikroskop entwickeln. Um welchen Faktor dndert
sich der Tunnelstrom bei einer Barrierenbreite von 0.2 nm, wenn anstelle von Elektronen Protonen
verwendet werden? (Nehmen Sie dabei an, dass sich die Austrittsarbeit von Elektron und Proton

nicht unterscheiden).

Aufgabe 11 - 2 (L)
Aus der IR-Spektroskopie wird die Schwingungs-Grundfrequenz 7 von H3°Cl zu 2991 cm ™! bestimmt.
Fiir 12C1°0 beobachtet man die Absorption von Strahlung bei der Wellenzahl 7y = 2143 cm .

a) Berechnen Sie unter der Annahme der Giiltigkeit des Modells des Harmonischen Oszillators fiir
beide Molekiile die Kraftkonstanten f. Vergleichen Sie das Ergebnis mit den Werten fiir 'H8!Br
(f = 411.5Nm™!), H@?'| (f = 313.8Nm™!), 10, (f = 1176.8Nm~1)* und N, (f =
2293.8 Nm~1)*. Geben Sie eine Erklirung fiir diese Unterschiede an. Ziehen Sie dazu auch die
Dissoziationsenergien Dy (in (kJmol~!)) dieser Molekiile heran (HCI: 428, HBr: 363, HI: 295,0,:
493, N,: 942). Schitzen Sie die Dissoziationsenergie von CO ab.
Hinweis: Die Atommassen erhalt man durch Multiplikation der Molmasse mit der atomaren Mas-
seneinheit m,, = 1.66 - 1072" kg.

* Bestimmt iiber Ramanspektroskopie



b) Berechnen Sie fiir 'H3*Cl das Besetzungszahlverhiltnis N1 /Ny zwischen dem Grundzustand und
dem ersten angeregten Schwingungszustand bei Raumtemperatur (7' = 298 K). Was folgt aus

dem Ergebnis fiir die Besetzung der Niveaus?

Aufgabe 11 — 3 (L)

Fiir mechanistische Untersuchungen in der Organischen Chemie ersetzt man haufig iH durch das Isotop
D=2H. Untersucht man das Absorptionspektrum eines Stoffes, bei dem C-H durch C-D ersetzt ist, findet
man, dass die Wellenzahl, bei der diese Schwingung absorbiert, gedndert ist. Nehmen Sie an

e die Schwingung ist harmonisch,
e die Kraftkonstanten fop und fop sind gleich und

e die C-H-Schwingung absorbiert bei der Wellenzahl ¢z = 2900 cm ™.

Bei welcher Wellenzahl erwarten Sie die Absorption der C-D-Schwingung?

Aufgabe 11 - 4 (L)

Die Bindungslinge von 'HF ist 91.7 pm. Die Rotationsachse liegt im Schwerpunkt des Molekiils. In
welchen Abstinden zu 1°F und H liegt die Rotationsachse?

Aufgabe 11 - 5 (L)

Berechnen Sie das Tragheitsmoment, die Energie der Rotation und den Betrag des Drehimpulses fiir den
Zustand J = 2 des *N,-Molekiils (Bindungsldnge: 110 pm, Masse *N: 14.01 mu).

Aufgabe 11 - 6 (L)

Bei der Wellenzahl 7y = 2143 cm™! beobachtet man die Absorption von Strahlung bei 12160 \welche
auf die Valenzschwingung des Molekiils zuriickzufiihren ist. Die Rotationskonstante des 12C®O—Molekiils
ist B=1.93cm™ L.

a) Berechnen Sie die Lage der Energieniveaus der Schwingung von v = 0 bis v = 2 und die Lage
der Energieniveaus fiir die Rotation bei v=0 fiir J=0, 1, 2, 3, 4, 10 und 20. Zeichnen Sie ihre
Ergebnisse in ein Rotations—Schwingungs—Termschema ein.

b) Berechen Sie das Besetzungszahlverhaltnis Ny /Ny fiir die angeregten Rotationszustinde J = 1,
4, 10, 20 relativ zum Rotationsgrundzustand (J = 0) fiir 7' = 298 K.



