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Aufgabe 22 (schriftlich): Molekiildynamik (12 Punkte)
Das Bindungspotential zwischen den beiden Wasserstoffatomen im Hs-Molekiil kann durch das Morse-

Potential
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angenihert werden. Wir verwenden hier die Parameter 1o = 0.74 A, a = 0.51A und Vy = 4.75¢V.

a) Nihern Sie das Potential fiir kleine Auslenkungen aus der Ruhelage durch ein Harmonischer-
Ostzillator-Potential an und bestimmen Sie die Eigenenergien.
Hinweis: Verwenden Sie die reduzierte Masse des Hy-Molekiils. Es soll zundchst keine Rotation

angeregt sein, d.h. I = 0.

b) Bis zu welchem Schwingungszustand kann das Molekiil in dieser Ndherung angeregt werden, bevor
die Bindung abbricht.

¢) Aufler den Schwingungszustinden kann ein Molekiil zu Rotationen angeregt werden. Die moglichen
Rotationsenergien lauten
h2
Eroy=—1(1+1).
ot 27 ( + )

Dabei ist I = p (r)? das Triigheitsmoment des Molekiils,  die reduzierte Masse und [ € N.

Wie lauten die Rotationsenergien der méglichen Schwingungszustdnde?

d) Entwicklung Sie das Potential bis zur Ordnung 7* um die Ruhelage. Plotten Sie das vollstéindige
Potential und die Niherungen bis zur Ordnung 72 und 4.

e) Betrachten Sie O(r3) und O(r?) als Stérung des HO-Potentials und berechnen Sie in erster Ordnung
Storungstheorie die Schwingungsenergien. Wie viele Anregungszustédnde sind nun moglich?

Hinweis: O(r3) sollte keinen Beitrag leisten.

f) Die nun auftretende Anharmonizitét hat einen Einfluss auf das Rotationsspektrum. Bestimmen Sie
erneut die Rotationsenergien jedes Schwingungszustands.
Hinweis: Sie bendtigen die Schwingungszustinde in erster Ordnung Storungstheorie. Gehen Sie

hierbei aber in der Entwicklung des Potentials nur bis zur Ordnung 3.

Aufgabe 23 (miindlich): Tight-Binding-Methode (6 Punkte)
Betrachten Sie ein zweidimensionales, quadratisches Gitter mit dem Atomabstand a. Berechnen Sie hierfiir
die Energie im Tight-Binding-Modell. Dabei sollen nur Wechselwirkungen bis zum iibernédchsten Nachbarn

beriticksichtigt werden mit

—t; falls R nichster Nachbar-Vektor
A (ﬁ) = ty  falls R {iberniichster Nachbar-Vektor

0  sonst
A (ﬁ) ist hier wie in der Vorlesung definiert.
a) Berechnen Sie die Dispersionsrelation e (E), mit k& = (kg, ky).
b) Plotten Sie diese entlang der Linien (0,0) — (%,0), (%0) — (%, %), und (%, %) — (0,0) flr
(i) t1 =0.25¢V und ty =0,
(ii) t1 =0.25eV und to = 0.1¢;.



Aufgabe 24 (miindlich): Weihnachtsaufgabe (5 Punkte)
Stellen Sie in einem Satz dar, welche Beitrdge zur Physik mit folgenden Namenspaaren in Zusammenhang
stehen:

a) Franck-Hertz

b) Hartree-Fock

c) Stefan-Boltzmann
d) Davisson-Germer
e) Clebsch-Gordan
f) Bethe-Weizsécker
g) Debye-Scherrer

h) Born-Oppenheimer
i) Heitler-London

j) Wigner-Seitz

Frohe Weihnachten!



