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Aufgabe 11
Zwei Wasserstoffatome mit unterschiedlichen Spins kollidieren inelastisch im Vakuum und erzeugen
ein Hy Molekiil, das sich dann mit einer konstanten Geschwindigkeit v bewegt.

Die Hamilton-Funktion fiir das Hy, Molekiil hat in einer guten Ndherung die Gestalt
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Hpr,pa, B, o) = 5+ 50 4 V(|Ry = R, M

wobei die potentielle Energie die Form
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V(R — Rs|) = D, - (1 — exp {—w : ’/i\éi (|R, — Ry| — Re)}> (2)

hat. Hier ist mit My die Masses des Wasserstoffatoms, mit D, die Dissoziationsenergie, mit R, der

Bindungsabstand und mit w die Vibrationsfrequenz des Hy Molekiils bezeichnet.

(a) Fiithren Sie neue Koordinaten R= él + ffg und 7 = Rl — ég ein und zeigen Sie, dass die

totale Energie des Systems E = H(py, pa, ]%1, ﬁg) sich als eine Summe von zwei Termen
E:H(p17p2;§17§2) :H(pé,ﬁ)—i—H(pp,f’), (3)

wobei H(pg, R) = % und H(pr, ) = ]\Z—i + V (|r]), darstellen 148t. Welche physikalische
Bedeutung haben diese zwei Terme?

(b) Stellen Sie E;, = H(pr,7) in den Zylinderkoordinaten p, ¢, z dar.

(¢) Von welchen Variablen héingt in diesen Koordinaten V' (|7]) ab? Stellen Sie es grafisch dar.

(d) Wie verlauft der Reaktionspfad? Stellen Sie V' entlang des Reaktionspfades grafisch dar.

(e) Wie bewegen sich die H-Atome, wenn D, < E;, < D.+ AE, wobei AE < D, ist? Welche

Form haben diese Trajektorien im Phasenraum? Stellen Sie beide grafisch dar.
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Aufgabe 12

Die Diffusion eines Adsorbats auf einer Oberfliche, kann man sich im einfachsten Bild als dessen
“hiipfen“ von einem Adsorptionsplatz zum Benachbarten vorstellen. Dabei mufl eine Barriere, die
eine Hohe F,. und eine Breite AR hat, iiberwunden werden.

Man kann sich dies als Bewegung eines Teilchens im folgenden Potential

o R<-—a

0 —a<R<-AR/2

V(R)=1{ E.. —AR/2<R<AR/2 . (4)
0 AR/2<R<a

00 a< R

vorstellt.
(a) Welche Form haben die Trajektorien des Teilchen im Phasenraum, wenn 1) F < E,, und
2) E > E,." Stellen Sie sie grafisch dar.
(b) Berechnen Sie das Volumen unter der Hyperfliche H(p, R) = E,» im Phasenraum.
Aufgabe 13

Betrachten Sie ein Ensemble aus N Teilchen, die auf einem Substrat mit der Temperatur kgT < F,.

adsorbiert sind. Die Geschwindigkeitsverteilung fiir dieses Ensemble hat die Form

dN m\ /2 mu?
KA Cexpd— 5
dv (%/@T) eXp{ 2k;BT} (5)

(a) Berechnen Sie die Anzahl der Teilchen, die von dem linken nach den rechten Adsorptions-

platz diffundieren.

Hinwess:

1 oo
erfe(z) = g/e’tzﬂdt
2

fiir grofle x .

6750
erfe(z) =~ Py
(b) Wie grof ist die Wahrscheinlichkeit, daf ein Teilchen von einem Adsorptionsplatz zu einem

benachbarten Platz hiipft?
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