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a) Tragheitsmomente:
Ha:
|= ur? =05g/mol DNi 40,7410 m)’ = 457 10 *®kgm?
A

h
5= 8rcl
Ubergangszustand:
H-H-Br mitd(H-H) = 1,62 A, d(H-Br) = 1,42 A
Schwerpunkt: (terminales H-Atom entspricht Urspiung

=612cm

Xgp = l$|inmi =2.986 A
i

Schwerpunkt nahezu am Br-Atom
d(H:-SP) = 2,986 A
d(H.-SP) = 1,366 A
d(Br-SP) = 0,054 A
I=>md? =1829 10 *°kgm?

h
5= 8rr°cl

Entartung des elektronischen Grundzustands Uber Termsymbole:

=153cm™

Br: Grundzustand:

2P3/2

Gesamtdrehimpulsquantenzahl J=3/2, Entartung gej= 2J+1 = 4
H,: Grundzustand:

1<+
Zg

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



b)
Zustandssummen:
_(2mmkgT %
Qtrans = 2
h
_ 1kgT
" ghcB

Quip = |_| [1-exp(-h Vi/kBT)]_l

de = 2.9 eXp(-E; /kgT) =g

. . . .
Qe = g+ O ™ gt D= Q= e
T) =27 Q4 Q1 Qun exp[— o
T 500 K 600 K
Uirans 1,5610°cm’® 2,0510°cm’®
Uirans 5,94107cm’ 7,8110%cm’®
Oons 1,5010°cm’® 1,9710%cm?
G 1,7510%cm’ 1,3310%%cnr
ot 227,2 272,6
Urer 2,84 3,40
Qrot 80,1 80,1
Qo 4,64 6,09
Ouis 1 1
Quib 4,64 6,09
S 2 2
e 1 1
Aei 4 4
Qq 0,5 0,5
exp(-Ey/ksT) 1,2310° 2,5510"
kgT/h 1,0410"s™ 1,2510°s"
k(T) 4,1510" cnr's® 1,0710" cnrs’t




c)

_ _5n(1,07-20™ )-In{4,15-10*°)
an 1 1

600K 500K
A=86010" cm3s? (TST: 3,310 cnr’s™ bzw. 4,010 cn’s™)

E =81kJ mol™* =19 kcal mol™




