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Wellenfunktionen des anharmonischen Oszillators 

req 



Schwingungsspektroskopie an zweiatomigen Molekülen 



Die Potentialkurve von H2 

Haken & Wolf, Molekülphysik und Quantenchemie 



Dissoziationsenergie vs. Kraftkonstante 
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Alois Fadini, Molekülkraftkonstanten 

Kraftkonstanten in den Molekülen CH3-X 



Bewegungsgleichung für mehratomige Moleküle 
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Lösungsansatz: )cos( tAx ii 

Lineares Gleichungssystem mit 3 Lösungen 



Bewegungsgleichung für mehratomige Moleküle 

1m 2m 3m

2,1k 3,2k symmetrische Streckschwingung 
0, 231  AAA

1m 2m 3m

2,1k 3,2k
Translation (entlang x-Achse) 

321 AAA 

1m 2m 3m

2,1k 3,2k
asymmetrische Streckschwingung 

121231 /2, AmmAAA 
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Eine analoge Betrachtung für y und z liefert 2 weitere Schwingungsfreiheitsgrade 
(Deformationsschwingung, entartet). 



Normalschwingungen von H2O 

Banwell & McCash, Molekülspektroskopie 



Normalschwingungen von H2O 

Banwell & McCash, Molekülspektroskopie 



H2O 
 

AG Gericke, TU Braunschweig 
http://www.pci.tu-bs.de/aggericke/ 

C2v 

C2h 



E C2 (z) σv(xz) σv(yz) 
linear, 
rotations 

quadratic 

A1 1 1 1 1 z x2, y2, z2 

A2 1 1 -1 -1 Rz xy 

B1 1 -1 1 -1 x, Ry xz 

B2 1 -1 -1 1 y, Rx yz 

Symmetriegruppe von H2O 

C2v 

A symmetrisch bei Drehung um Hauptdrehachse 
B antisymmetrisch bei Drehung um Hauptdrehachse 
E zweidimensionale Darstellung 
T (F) dreidimensionale Darstellung 

irreduzible 
Darstellungen 
(Mulliken-
Symbole für 
Symmetrierassen) 

Symmetrieklassen 
(Symmetrieoperation, Multiplizität; bspw. „1*E“) 

Charaktere der 
irreduziblen 

Darstellung (A1) 
Gruppenordnung 
h = 4 
(Summe der Multiplizitäten) 



Schwingungsmoden von H2O 
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C Spur (Charakter) von C2 

9111111111 E Spur (Charakter) von E 

1000111000 
xz Spur (Charakter) von xz 

3111111111 
yz Spur (Charakter) von yz 



Von den Charakteren zur reduziblen Darstellung: „Ausreduzieren“ 

h=4 E C2 xz yz 

9 -1 1 3 )( 2OH
iR

Charaktere der reduziblen Darstellungen für die Freiheitsgrade von H2O 

C2v 1 x E 1 x C2  1 x σv(xz) 1 x σv(yz) 

A1 1 1 1 1 

A2 1 1 -1 -1 

B1 1 -1 1 -1 

B2 1 -1 -1 1 
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c1 = ¼ (1*1*9+ 1*1*(-1)+ 1*1*1+ 1*1*3) = 3 
 
c2 = ¼ (1*1*9+ 1*1*(-1)+ 1*(-1)*1+ 1*(-1)*3) = 1 
 
c3 = ¼ (1*1*9+ 1*(-1)*(-1)+ 1*1*1+ 1*(-1)*3) = 2 
 
c4 = ¼ (1*1*9+ 1*(-1)*(-1)+ 1*(-1)*1+ 1*1*3) = 3 

E C2 σxz σyz 

Ri = E, C2, xz, yz 
  



Schwingungsmoden von H2O 

2121 323 BBAAges 

Reduzible Darstellung (3N x 3N Matrix): 

Translation: 211 BBAtrans 

Rotation: 212 BBArot 

Schwingung: 
212 BAvib  (3N-6 Schwingungen) 

alle 3 Schwingungen transformieren linear (x, y, z) und sind somit IR-aktiv 
 

alle 3 Schwingungen transformieren quadratisch (x², y², z², xy, xz, yz) und sind 
somit Raman-aktiv 

C2v 
E C2 (z) σv(xz) σv(yz) 

Linear, 
rotations 

quadratic 

A1 1 1 1 1 z x2, y2, z2 

A2 1 1 -1 -1 Rz xy 

B1 1 -1 1 -1 x, Ry xz 

B2 1 -1 -1 1 y, Rx yz 

(3N Freiheitsgrade) 

(3 FGs Translation) 

(3 FGs Rotation) 



Zur Symmetrieoperation C3 

C3+ 
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Atkins, Molecular Quantum Dynamics 
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