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Aufgabe 11
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Gekoppeltes Differentialgleichungssystem, z.B. Auflésen der zweiten Gleichung nach

p und Einsetzen in die erste:
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Ansatz: Cosinus-Funktion fr q(t)
q(t) = Alcos(at + ®)
q=-Awsin(at + )
g = -Aa’ [tos(at + D) = o [
mit
w= 122

m
Daraus folgt fur p:
p(t) =m g =-Am « sin(at + )
Anfangsbedingung p(t=0)=0:
p(0) =-Am « sin(®)=0
=>o=0



Amplitude A aus qo:
q(0) = A cos(0) = q,

= A =0,

LOosung:

q(t) = g, [cos(at)

p(t) = =g ~/2km sin(at)
mit w=./(2k)/m

In Abhangigkeit der Gesamtenergie E (ergibt sich aus der Anfangsenergie Eo = kqo?):

ot) = JE [eos(at)
p(t) = — v2Em sin(at)

Graphische Darstellung im p-g-Raum:
E

q° = E [cos? (at)

p? = 2Em sin?(at) = 2Em (1- cos?(at)) = 2Em (1_:;q2)
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Ellipse mit Halbachsen+/2Em und VE/k:
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Aufgabe 12

a)

VMorse(r) = De{l'eXp[-B(r—re)]}z

v(n)

re: Gleichgewichtsabstand
D.: Tiefe des Potentialtopfs
B: Bestimmt die Krimmung am Potentialminimum. Je kleiner 3, desto ,flacher®

verlauft die Kurve

b)

Taylor-Entwicklung um r=re:

V(r) =D {L-exp[A(r -r.)}* =D {1-[1- B(r —ro)}f* =D.A2(r -1.)?
vgl. Harmonischer Oszillator:

V(O = k)

mit

k = paf

H3*>ClI:

1 = (1-35)/(1+35) -1,6605-10%" kg = 1,6144*10%" kg

D, =440,2kJ/mol =7,31107°J



y=® =B [2De _gs7m0H;

2mr 2\ U

4 -1
PV =—=2892cm

C
Aufgabe 13

F3
k(T) - kBT Q exp(_ EO J - I<BT EK# (*)
h QaQg keT) h
A*G°
K* = - *k
exp[ RT J **)
£~0

= Kk(T) =k$\Texp(— ARFI'; J

mit A*G® = A"H° — TA*S":

Ko T A* SO AFH°
k(T) =—-B-ex [exp| -
el ol -5

Arrhenius-Aktivierungsenergie:
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Gibbs-Helmholtz:
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fur K, =K, EEIETJ zusatzlicher Term tGber

E, =RT+A"H® - An*RT  bzw.
E, =RT+A*H® —pAV*

AV7: Aktivierungsvolumen, fiir Reaktionen im FestkorpeFliissigkeiten ungefahr 0.



