
Das Morse Potenzial 

 

Das Morse Potenzial ist neben dem Lennard-Jones und dem Buckingham-Potential eine in 

den Jahren 1925-1929 von Philip M. Morse vorgeschlagene und inzwischen häufig 

verwendete empirische Form, die das Potenzial von Atomen beschreibt. Das Morse-

Potenzial hat den Vorteil, dass damit Schwingungsfrequenzen von Atomen sowie die 

Schrödingergleichung gelöst werden können. 

Am Beispiel von zweiatomigen Molekülen soll dies hier näher beschrieben werden. Die 

allgemeine Gleichung des Morse-Potenzials lautet: 

                    
 
         (1) 

Darin ist r der Kernabstand der beiden betrachteten Atome, re der Kernabstand bei der 

geringsten potentiellen Energie De. De ist die minimale Energie, auch spektroskopische 

Dissoziationsenergie genannt, c ist eine spezifische Stoffkonstante, abhängig von den 

betrachteten Atomen. Für viele Stoffe sind die Konstanten De, a und re bekannt.  

Bei r =  wird E = 0. Bei r = re wird E = De. Dies ist das Minimum der Energie E. Definiert 

man diesen Wert zu E = 0, erhält man die Gleichung  

         
                             (2) 

In dieser Gleichung wird E an der Stelle r = re zu null. Aus der ersten Ableitung gewinnt man 

die Kraftfunktion 

  

  
        

                            (3) 

Wir betrachten den Potentialverlauf der Gleichungen 1-3 in Excel. 

Ebert, Ederer [1.1] zeigen wie man mit dem Morse-Potential die Potentialfläche einer 

linearen H-C-H Verbindung darstellen kann.  



 

Quelle: Ebert, Ederer [1.1] 

Auf der Ordinate ist der H-C und auf der Abszisse der C-H Abstand aufgetragen. Bei einem 

Abstand von ca. 2,1 befindet sich der Gleichgewichtsabstand. In diesem Zustand ist die 

Energie am geringsten und daher die Verbindung stabil. Bei sehr großen Abständen 

dissoziieren die Atome, bei sehr kleinen Abständen wird die Energiefläche sehr steil, die 

Atome stoßen sich ab. In dieser Berechnung wurden die folgenden Konstanten verwendet, 

welche der Literatur entnommen wurden. 

De = 0,1336 

c = 1,03613 

r0 = 2,1163 

Das gesamte Potential errechnet sich in diesem Beispiel zu 

                                 

Das Morsepotential hat den Vorteil, dass man damit die Schrödingergleichung lösen kann 

und die Schwingungsenergie berechnen kann 

         
 

 
  

    
 

   
   

 

 
 
 

 



Darin ist h das plancksche Wirkungsquantum = 6,62606957* 10-34 Js, ν die 

Schwingungsquantenzahl und ν0 die Frequenz, welche sich wie folgt berechnen lässt. 

   
 

  
 
   

 
 

Darin ist m die Teilchenmasse. Damit lässt sich c aus spektroskopischen Messungen 

ermitteln. 

Für HCl gelten die folgenden Werte (2.2) 

De= 4,437 eV 

a = 0,0181181 pm-1 

re = 127,5 pm 

Gemäß der Literatur (1.3) gilt für HCl  

   
   

  
 

           

mit a = 1,9*10-10 m-1 und der Federkonstanten k = 481 N/m sowie D = 434 kJ/mol und der 

Avogadrozahl (Loschmidt) NA = 6,023 * 1023. Dadurch gilt für die Frequenz 

   
 

  
 
 

 
 

Für die reduzierte Masse gilt 

 

 
 

 

  
 

 

  
 

Darin ist m1 die Masse H und m2 die Masse Cl. Als Ergebnis erhalten wir μ = 1,61*10-27 kg. 

Damit wird f0 = 8,7*1013 Hz. Daraus erhält man mit 

  
 

  
 

die Wellenlänge λ = 3,46 μm ( c = Lichtgeschwindigkeit). Dies liegt im Infrarotbereich. 

Eine weitere interessante Berechnung findet sich in (1.3) S. 72, die Berechnung der 

Verformung eines Kochsalzkristalls. 



 

 

Quelle: Kurzweil, Scheipers [1.3]  
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