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a) Trägheitsmomente:  
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Übergangszustand: 

H····H····Br   mit d(H-H) = 1,62 Å, d(H-Br) = 1,42 Å 

Schwerpunkt: (terminales H-Atom entspricht Ursprung) 
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Schwerpunkt nahezu am Br-Atom 

d(H1-SP) = 2,986 Å 

d(H2-SP) = 1,366 Å 

d(Br-SP) = 0,054 Å 
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Entartung des elektronischen Grundzustands über Termsymbole:  

Br: Grundzustand: 

2/3
2P   

Gesamtdrehimpulsquantenzahl J=3/2, Entartung gel = 2J+1 = 4 

H2: Grundzustand: 

+Σg
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Hier kein Bahndrehimpuls, nur Spin, Entartung gel = 2S+1 = 1 (Singulett) 

 



b)  

Zustandssummen:  
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T 500 K 600 K 

≠
transq  1,56·1027cm-3 2,05·1027cm-3 

2H
transq  5,94·1024cm-3 7,81·1024cm-3 

Br
transq  1,50·1027cm-3 1,97·1027cm-3 

transQ  1,75·10-25cm3 1,33·10-25cm3 

≠
rotq  227,2 272,6 

2H
rotq  2,84 3,40 

rotQ  80,1 80,1 

≠
vibq  4,64 6,09 

2H
vibq  1 1 

vibQ  4,64 6,09 

≠
elq  2 2 

2H
elq  1 1 

Br
elq  4 4 

elQ  0,5 0,5 

exp(-E0/kBT) 1,23·10-8 2,55·10-7 

kBT/h 1,04·1013s-1 1,25·1013 s-1 

k(T) 4,15·10-18 cm3s-1 1,07·10-16 cm3s-1 



c)  
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1310 scm106,8A −−⋅=     (TST: 3,3·10-10 cm3s-1 bzw. 4,0·10-10 cm3s-1) 

 


