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Schwingungen mehratomiger Moleküle: CH3I 
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Obertöne, Resonanzen, Fermi-Resonanz 

𝜈 𝐶=𝑂 = 1730𝑐𝑚
−1 𝜈 𝐶−𝐻 = 865𝑐𝑚

−1 („out-of-plane“ Biegeschwindung, aromatische C-H) 

2𝜈 𝐶=𝑂 

1720, 1760𝑐𝑚−1 



Obertöne, Resonanzen, Fermi-Resonanz 

𝜈 𝐶−𝐻,𝑠𝑡𝑟𝑒𝑡𝑐ℎ = 2800𝑐𝑚
−1 𝜈 𝐶−𝐻,𝑑𝑒𝑓 = 1400𝑐𝑚

−1 

* 

2𝜈 𝐶=𝑂 



Hollas, Modern Spectroscopy 

Gruppenschwingungen im IR 

Hesse, Meier & Zeeh, Spektroskopische Methoden 



Raymond Chang, Basic Principles of Spectroscopy 

Symmetrie von Gruppenschwingungen 



Das Schwingungsspektrum von CO 

Haken & Wolf, Molekülphysik und Quantenchemie 



Das Rotationsschwingungsspektrum von HBr 

Haken & Wolf, 
Molekülphysik und 
Quantenchemie 



Das Rotationsschwingungsspektrum von CO 

Banwell & McCash, Molekülspektroskopie 



Q-Zweig 

Das Rotationsschwingungsspektrum von HCN 

Haken & Wolf, Molekülphysik und Quantenchemie 



Das Rotationsschwingungsspektrum von H2O und CO2 

Banwell & McCash, Molekülspektroskopie 



Das Rotationsschwingungsspektrum von CO2 und Kernstatistik 

Haken & Wolf, Molekülphysik und Quantenchemie 



Kernstatistik bei CO2 

spinnuclelrotvibtot .

g

1...4,2,0J

...5,3,1J

gerade Wellenfunktion 

ungerade Wellenfunktion 

Kernspin von Sauerstoff = 0 
(nucl.spin ist gerade) 

Pauli-Prinzip für Bosonen: tot muss 
symmetrisch sein bei Kernaustausch 

 
 CO2 kann nur Rotationsniveaus mit 

geradem J besetzen 

elektronischer 
Grundzustand von CO2: 
(symmetrisch, gerade) 

+ + + + 



Atkins, Physikalische Chemie 

Kernstatistik bei Kernen mit halbzahligem Spin 



Kernstatistik bei C2H2 

spinnuclelrotvibtot .

g

1...4,2,0J

...5,3,1J

gerade Wellenfunktion 

ungerade Wellenfunktion 

Kernspin von C2H2 
• = 1 (parallele Kernspins; nucl.spin ist   
gerade,      3-fach entartet)  
• = 0 (gepaarte Kernspins; nucl.spin ist 
ungerade, 1-fach entartet) 

Pauli-Prinzip für Fermionen: tot muss 
antisymmetrisch sein bei Kernaustausch 

elektronischer 
Grundzustand: 
(symmetrisch, gerade) 

J = 0 

J = 1 

J = 2 

J = 3 

(für n=0) 

+ -/+ + +/- 



Die Deformationsschwingung von Ethin und Kernstatistik 

Banwell & McCash, Molekülspektroskopie 



Das Rotationsschwingungsspektrum von CH3I 

Haken & Wolf, Molekülphysik und Quantenchemie 



Banwell & McCash, Molekülspektroskopie 

Das Rotationsschwingungsspektrum von CH3I 
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Zusammenfassung der Auswahlregeln – Rotationsschwingungsspektroskopie  

Molekül Spektrum Auswahlregel 

2-atomig, homoatomar - 

2-atomig, heteroatomar PR-Struktur 
(PQR, wenn ungepaartes e- zum 
Gesamtdrehimpuls beiträgt (bspw. NO)) 

DJ = ± 1 

Linear, mehratomig Parallelbanden: PR-Struktur 
Senkrechtbanden: PQR-Struktur 

DJ = ± 1 
DJ = 0, ± 1 

Symmetrische Kreisel Parallelbanden: PQR-Struktur 
 
Senkrechtbanden: (PQR)(2J+1)-Struktur 
(mit K = +J, +J-1 … 0, J-1, J)  

DJ = 0, ± 1 
DK = 0 
DJ = 0, ± 1 
DK = 0, ± 1 

0



r



(jeweils für Dn = ± 1)  


