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1 Die Anharmonizitit x

1 Die Anharmonizitiat y
Es sollen die Erkenntnisse iiber die charakteristische Potentialeigenschaft Anharmonizitit zusam- [001]
men gefasst werden.
Es sei gegeben ein Potential der Form:
U (¢) = EpmaxPo (€)
Das Rumpfpotential wird extrahiert:
Wy (c)

Die Ableitung nach dem intrinsischen Faktor:

%‘I’o (c) = _%‘Po (c) "

Die erste Potenz des intrinsischen Faktors wird ausgeklammert:

0
c- {80\110(6) =c-eX

d(c—1)

Damit ist die Globale, exponentielle Anharmonizitit definiert:

- [2ant]

(e—=1)

Die Globale, lineare Anharmonizitit demzufolge:

x=In {56\1/0 (c)]

Diese Eigenschaft sei jedoch nur definiert fiir ein schwingungsfihiges Potential, fiir einen allgemei-
nen Oszillator.

(e=1)

Beispiel:

Gegeben sei das einfachste Potential eines Feder- Masse- Schwingers:

1
U (c) = 5/{02
Dabei ist der Wert k die Federkonstante:
1
Ug (c) = 502
< )
%\IIO (e)=c
=
c- Q\II (c)=c-(1)
e ° o
&
eX=1
=
x=0

Es liegt ein Harmonischer Oszillator vor!

Der Nachweis der Schwingungsfihigkeit erfolgt iiber die Bewegungs-differentialgleichung aus dem
Energieerhaltungsatz:
Epol + Ein=FE

=

1 1
ikCQ + Emc’2 =F
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Die erste Ableitung:

ke +mc”" =0
=
'+ —c=0
Die charakteristische Gleichung:
k
M2 =0
m
=
k
Ag = £/ ——
m

In komplexer Form:

aiib:OiiwE
m

Die Schwingungsfihigkeit kann nun nachgewiesen werden iiber die Forderung:

k
— >0
m

Da die Masse m und Federkonstante & des Oszillators immer positive Werte annehmen, ist die
Schwingungsfihigkeit nachgewiesen.

Als weiteres besteht die Moglichkeit zur Charakterisierung eines Potentials die Teilanharmonizititen
zu berechnen. So sei gegeben ein Potential der Form:

v (C) = EMax . \I/() (C)

Das Rumpfpotential wird extrahiert:

Py (c)
Die Ableitung nach dem intrinsischen Faktor:
0 0
—VU = |V
dc ° (c) {60 0 (C)} ©

Es schliesst sich eine Polynomisierung an:

0 > i
%\IJO (C) = ;ai_lc

Die erste Potenz des intrinsischen Faktors wird ausgeklammert:

9 - i1
a\llo (c) = c;ai_lc

Die Teilanharmonizititen sind ablesbar:
Xn = an
Beispiel:

Vom oben gewihlten Potential des Feder- Masse- Oszillators ist bekannt:

0
R [ =c-(1
c 90 (c)=c-(1)
Die Polynomisierung:
0
c- %\IIO (c) =c- (1Y)

Es ist daher nur eine Teilanharmonizitit existent, was bei einem Harmonischen Oszillator zu erwar-
ten war:

xo=1
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Beispiel:
Das Morsepotential. Dieses ist definiert als:

UMorse = EMax - (1 - e_c)2

Das Rumpfpotential wird extrahiert:

Taylorzerlegt:

5,3l 1o 120 5 17

4 _
360° 40 T 20160°  12096°

7
2 3
0¥Morse = ¢~ — ¢° + —=¢" —

9
9 + ...

B~ =
)

Die erste Ableitung:

B 7. 5, 31. 7 127 17
Unpore > = 26— 32 4+ 222 Lo 22l 7 0 sy
0¥ Mose - = 26— SCT H 5 = 0 60 T 10¢ T 2520¢ T 13maC T

Durch c dividiert:

0UMorse O 7 5 31 75 127 o 17

0 1 2 3 4 7
. %—20 —3c +§C_Zc +@0_ZOC —&—mc @c + ..
Logarithmiert ergibt es die globale, lineare Anharmonizitit angezeigt als Polynom der Teilanharmo-
nizititen:
¥ = In (O‘IlMorse 8)
¢ Oc
=

2, 3, 7, 54 31, 7T 127 17
et 2y e 2yt (s 0 A0 7
X n<1c 1737 71 "5 T2 Tase” T mmt T

Es sind die Teilanharmonizititen ablesbar:

n 0 1 2 3 4 5 6 7
2 3 7 5 31 7 127 17
Xn;Morse +1 -1 +3 -1 +5 10 +3555 — 347

Bleibt die globale, lineare Anharmonizitit als nichtunendliches Polynom zu berechnen, dies ist mog-
lich, wenn eine Expandierung auf das Ende gelegt wird und die nichtlinearen Glieder gestrichen
werden. Ergebnis ist eine Niherung:

O\IIMorse = (1 - 675)2

- 0
&O\IIMorse =2.-e°. (1 — e_c)
- \ 1o}
0 * Morse e ° _
9. (1=e¢
c Oc c ( € )
- 0
_ 0¥m e ¢ _
X:]n( Corseac):ln[Q- . -(1—60):|
~ 1
y=mI?2) - —-c" —In(c')+In (1— )
eC
=

XxX=In2-c¢c
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Die Schwingungsfahigkeit des Morsepotentials fiir alle Werte von c ist in entsprechender Literatur
nachgewiesen worden und wird hier iibernommen.

Beispiel:

Gegeben sei ein schwingungsfihiges Potential der Form:

\I/(C) = Eax (]- —e ‘- (C+ ]‘))

Up(e)=1—e"“-(c+1)

Die Polynom- Entwicklung fiir das Potential:

1, 1. 1 1 1 1 1 1
N _to2 ta bty s, b e Loz, b g L 9
() =5~ 3+ 3~ 35 ¢ “ 810 T5r60° 1360’ T
- P 1 1, 1. 1 1 1 1
-~ . .2 -3 _ - 4 -~ 5 __~- 6 77_78
gl =1 15 5 5 T 0% T " som T
=
1, 1, 1, 1 1 1 1 1
S T BT - SO SR s R 7

1© 719729 76 T T 120 T 720° T 5040°
Die Teilanharmonizititen:

==
|
==
_|_
N[
|
=
_|_
2l
Ny
|
—
[~}
o
_|_
-
[
o

Xn + "~ 5040

Die Globale, lineare Anharmonizitit wird ermittelt

1, 1, 1, 1, 1 | | 1
(ot tets ta L5 e Lt 7
X n(1c 172976 21" T 120° T T soa0°
=
— ncn
(o)
<~

X=—c

Damit ist gezeigt, dass das vorliegende Potential ideal in seiner Anharmonizitét ist. Die Teilanhar-
monizititen konnen somit definiert werden:

="

n!

Xn =
Ein Potential, das die Eigenschaften des obigen aufzeigt, wird Einfaches- y-Potential genannt.
Da dieses Potential schwingungsfihig ist, ist dieses ein Einfacher- y-Oszillator.
Die Schwingungsfihigkeit ist nachgewiesen.
Beispiel:
Gegeben ist ein erweitertes y-Potential der Form:
v (C, Q) = EMax : (1 —e 1. (qC + 1))

Mit:
qg>0

Yo (c,q) =1—e % (ge+1)
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Dabei ist der intrinsische Faktor weiterhin c und ¢ ein mit Randbedingungen frei wihlbarer Koeffi-
zient. Die Schwingungsfiahigkeit ist dennoch nachgewiesen, so dass gilt:

0
W (c,q) =q’c-e

Oc
<~
qc- Q\Ifo (c,q) =q-e™9°
Oc ’
=
X =gq-e 1
<~

x=Ihg—gqc
Zu beachten ist das Ausmultiplizieren von gc!

Die Teilanharmonizititen sind von Interesse:

1 1 1

Ty (e.0) = 2 (407 — = (@0 +  (¢0)" — = (g0)° + 17 (1" ~ % (qc)"

8
5 3 5 %0 (gc)” + ...

+ 5760
=

0 1 1 1 1 1 1 1
&mo(c’q)ziqzcl_7q302+7q403_7q5c4+7q665_7q706+7qsc7+_._

1 1 2 6 24 120 720
=
o 1 1 1. 1,. 1 1 1
Yy B Y N S B 5 B SO SRR Rn: 5" B SN O SURRL N oF SUTN
ge g Vo (60) = 706 = 307 + 507 = e+ 1g7¢ = paa e+ pnae +
=
o 0 nqn+1n
C]C'&‘I’O(QQ):;(_U T C
- (1)
_1"n
Xn = | +1
n.

Ein Potential, das die Eigenschaften des obigen aufzeigt, wird y-Potential genannt.
Da dieses Potential schwingungsfihig ist, ist dieses ein y-Oszillator.

Die Schwingungsfihigkeit kann nachgewiesen werden iiber des Ansatz:

U(e,q) < lim W(eq)

=
FMax - (1 —e 9 (qge+ 1)) < cli_ri_noc FMax - (1 —e 9. (qge+ 1))
=
FMax - (1 —e . (gc+ 1)) < EMax
=4
e . (qc+1)>0
:> !
e"1¢>0
qgc+1>0
= !
q>0
qgc > —1
=
1
c>——
q

Die Schwingungsfihigkeit ist ab obigen Wert nachgewiesen.

Morsepotential und y-Potential graphisch dargestellt fiir ¢ = 1:
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M — Oszillator
% — Oszillator

Es existiert folgender Zusammenhang fiir das y-Potential:

—00 < emin < 0

>0

+00 >q=—
CMin

Ing = —In (—cmin)

Es existiert folgender Zusammenhang fiir das p-(Morse-)Potential:

—00 < emin < 0
=
In2
+o00>q=— >0
CMin

Fiir die Annahme: )
O\IIMorse (C, Q) = (]- - ech)

Und:
X =1n2—gqc

Sowie:

2 3 7 5 31 7 127 17
TR (0 BV 50O RN B D B B At B SN 76 8.7 4
X n(lqc (90 T3TC Tt T T T Tas? ¢ T T

Ein Potential, das die Eigenschaften des obigen aufzeigt, wird p-Potential genannt.

Da dieses Potential schwingungsfihig ist, ist dieses ein p-Oszillator.

IATEX 22




