Das Morse Potenzial

Das Morse Potenzial ist neben den Potenzialen von Mie, Lennard-Jones und dem
Buckingham-Potential eine in den Jahren 1925-1929 von Philip M. Morse vorgeschlagene
und inzwischen haufig verwendete empirische Form, die das Potenzial, d.h. die potenzielle
Energie von Atomen und daraus die Schwingungsfrequenzen von Atomen beschreibt sowie
die analytische Lésung der Schrédingergleichung erméglicht.

Die allgemeine Gleichung des Morse Potenzials lautet:
@ =D,(1- e—a(r—re))z 1)

Darin ist r der Kernabstand der beiden betrachteten Atome, r. der Kernabstand bei der
geringsten potentiellen Energie De. De ist auch spektroskopische Dissoziationsenergie
genannt, a ist eine spezifische Stoffkonstante, abhangig von den betrachteten Atomen. Fir
viele Stoffe sind die Konstanten Ds, a und re durch spektroskopische Messung bekannt.

Die erste Ableitung dieser Funktion ergibt
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Am Minimum gilt
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Damit erhalten wir
(1- e—a(r—re)) 0
so dass
—a(r—7)=0
wird und wir erhalten fir das Potenzialminimum
r=r1,

Setzt man dies in die Stammfunktion ein, wird der Exponent der e-Funktion = 0 und damit die
e-Funktion = 1, so dass D = 0 wird. Andererseits wird bei r = «o die e-Funktion zu 0 und
daher @ = D.. Bei r = 0 wird der Exponent der e-Funktion = are so dass die e-Funktion
grofl3e, aber endliche positive Werte annimmt, jedoch nicht unendlich wird, wie man meinen
koénnte. Zwischenr =0 und r = r. wird an der Stelle r = ro das Morse Potenzial ¢ erneut
gleich De. Fur die e-Funktion gilt an dieser Stelle r = ro

e —a(ro=Te) =2

Daraus erhalt man flir ro mit @ = De

In2 + ar,
=T



Zwischen r = 0 und r = ro wid das Morse Potenzial grofier De.

Die folgende Grafik zeigt das Morse Potenzial
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Abb. 1 Morse Potenzial Quelle: Wikipedia: https://de.wikipedia.org/wiki/Morse-Potential und
https://en.wikipedia.org/wiki/Morse potential

Die potenzielle Energie wird Ublicherweise fir r = « als ¢ = 0 definiert, so dass man fiir das
Morsepotenzial die Form erhalt

¢ = Do(1 - e~a70)* _p, (2)
Damit wird das Morse Potenzial vergleichbar dem von Buckingham, Mie und Lennard-Jones.

Ebert und Ederer zeigen wie man mit dem Morse-Potential die Potentialflache einer linearen
H-C-H Verbindung darstellen kann.


https://de.wikipedia.org/wiki/Morse-Potential
https://en.wikipedia.org/wiki/Morse_potential
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Quelle: Ebert, Ederer [1.1]

Auf der Ordinate ist der H-C und auf der Abszisse der C-H Abstand aufgetragen. Der
Gleichgewichtszustand befindet sich bei ca. 2,2. Hier findet man ein Energieminimum. Die
Verbindung ist stabil. Bei sehr groften Abstanden dissoziieren die Atome, bei sehr kleinen
Abstanden wird die Energieflache sehr steil, die Atome stoRRen sich ab. In dieser Berechnung

wurden die folgenden Konstanten verwendet, s. Ebert, Ederer.

D =0,1336 eV
c=1,03613
ro=2,1163

Das gesamte Potential errechnet sich in diesem Beispiel zu
V(ABC) = V(AB) 4+ V(BC) =V (r45) + V(rgc)

Fur den Harmonischen Oszillator gilt:
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Darin ist h das plancksche Wirkungsquantum = 6,62606957* 10 Js, v die
Schwingungsquantenzahl und v, die Frequenz, welche sich wie folgt berechnen Iasst.



_a |[2D,
T 2w m

Vo
Darin ist m die Teilchenmasse. Damit lasst sich ¢ aus spektroskopischen Messungen
ermitteln.
Far HCI gelten die folgenden Werte (2.2)
De= 4,437 eV
a=0,0181181 pm™
re = 127,5 pm

Kurzweil) zeigt eine Anwendung fur das HCI-Molekdl

A
“= 2D

F=—-k(r—r,)

mit a = 1,9*10"° m" und der Federkonstanten k = 481 N/m sowie D = 434 kJ/mol und der
Avogadrozahl (Loschmidt) Na = 6,023-102%. Dadurch ergibt sich fiir die Frequenz

1 |k
fo=75- p
Fir die reduzierte Masse gilt
1 1 1
_= — —

o mpg mp

Darin ist m1 die Masse H und m. die Masse Cl. Als Ergebnis erhalten wir y = 1,61-10"%" kg.
Damit wird fo = 8,7*10'® Hz. Daraus erhalt man mit

_ Cc
fo
die Wellenlange A = 3,46 uym (c = Lichtgeschwindigkeit). Dies liegt im Infrarotbereich.
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