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Rechenschema Ladungsenergie Ladungsenergie
an der Stelle x an der Stelle x=xo
Funktion E (x) E (Xo)
Kern-Kern +En1-rha/x-N +Em1: rHi/Xo- N
Kern-Elektron B rr/r% x-N-1 - Enr rmj(fz»xoz)»xo» N-1

Energie ist von x abhangig

Elektron-Elektron Null Null
Summe -Ena- rua/Xo- (-1+1/f2)-N
1.Ableitung E'(x) E'(x0)
Kern-Kern ~Ennrra/x2- N -Ena-Ta/xo™ N
Kern-Elektron Epr-ra/r®N-1 Ern /(% x0*) N+ 1
Elektron-Elektron Null Null
Summe B Ma/xo’ (1+1/2)-N

In der Nulllage (x = xo) qilt:

I' =Xo =2/Q’ I'H1

Eo=1i"Ew

Im Bereich 0°< gg <= 180° gilt:
Eges = Eny - /2: [Xa/x+2/] ¥*+xIx0-2]
X(Qs) = ruafi "% [360/(360-0g)- 3/2-2]
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Vorwort

Mit dieser Arbeit wird versucht, die Unterschiede herauszustellen, die zwischen der Existenzweise der
Elementartellchen in énem Atom und in eénem Molekll bestehen. Seit Uber 70 Jahren dient nur die
Schrodinger *sche Wdlengleichung den Physikern als Fackd der Wahrheit, um Licht in den ansonsten
finsteren Elementarbereich zu bringen.

Zwar gdang es mit der Wdlengleichung die im Elementarbereich herrschenden Phéanomene mathema-
tisch korrekt zu beschreiben, jedoch wird zu der Existenzweise der Elementarteilchen keine Aussage
getroffen. Dies liegt an der mathematischen Natur der Wellengleichung, der nicht schon deswegen phy-
sikalische Redlitat zukommt, nur weil es mathematisch korrekte Losungen gibt. Dies ist aufgrund der
»rechenwertorientierten* L dsungen leicht einzusehen.

Ich will aber diesen aus mathematischer Sicht bestens bewahrten Formalismus nicht wiederholen, son-
dern meinen eigenen Weg einschlagen. Einen Weg, der mir bel den Betrachtungen tiber die Ursachen der
Schwerkraft und Uber die Natur der Atomhiille die ementaren Zusammenhange in anschaulicher und
der Redlitét entsprechenden Weise naher gebracht hat. Auch bel meinen hier angestellten Betrachtungen
zum Molekil werden aufgrund physikalisch begriindeter Ansétze gezwungenermal3en phanomenorien-
tierte LGsungen erzidt. Ees wird dadurch en unmittelbarer Einblick in die Seins— Gestaltung eines
Molekls erhalten.

Vorwort zum K apitel Erganzungen

Zur Festigung der hier vorgebrachten Theorien wurde zwischenzeitlich das Kapitd ,, Erganzungen® en-
gefugt. Hier werden neben der Wiederholung der Grundlagen insbesondere die hoch fehlenden Bereiche
oberhalb und unterhalb des Grundbereichs erganzt. Der Vergleich mit dem gemessenen Verlauf der
Gesamtenergie zeigt eine exakte Ubereinstimmung fir alle x-Abstande.

Diese Erganzung ist dem gewidmet, dessen Name auf dem ng. symbolischen Goldtéfelchen eingraviert
ist. Moge jeder Mensch,, Yeshoua“ als den Gesandten Gottes anerkennen.
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M0ge jeder Wissenschaftler einsehen, dass er aus sich sdbst heraus tiberhaupt nichts vermag, dass ales
Gelingen von Gott gegeben wird, dass die bendtige Inspiration durch den Heiligen Geist geschenkt wird,
wenn man IHN darum bittet. Hier ist Bemiihen und Ausdauer gefragt, denn alles Zuteilen erfolgt nach
der Denkweise Gottes und in dessen Zeit.

Diefflen, Pfingsten 27.05.2007
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Blick in das Innere des H,"-Molekiils mit L aufweg der beiden Protonen (rot), des Elektrons (ge-
strichelt) und des Orbtial-Mittelpunkts (M):

Loufutse e Trofonenm
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1. Beschreibung der Untersuchungsmethode

Diese Betrachtung umfasst die Beschreibung einiger wesentlicher Aspekte der Natur des Molekiils aus
eementarphysikalischer Sicht. Dazu werden die aus den Betrachtungen zum Wasserstoff- und Helium-
atom gewonnenen Erkenntnisse Uber die dort herrschenden Phdnomene auf das Molekll Ubertragen.
Dies sind die Einschliel3ungskraft des Elektrons be der Wirkungserzeugung (oft als Fliehkraft durch
» Bahnumlauf* missverstanden), die dektrische Ladungskraft zwischen Elektron und Kern, die als An-
ziehungskraft wirkt, sowie die dektrische Ladungskraft zwischen den beiden Kernen, die als Absto-
[3ungskraft wirkt.

Es wird also einerseits davon ausgegangen, dass im Moalekiil keine neuen Phanomene auftreten, anderer-
seits missen dennoch fundamentale Unterschiede in der Existenzweise der Elementarteilchen im Ver-
gleich zu einem Atom bestehen. Diese Unterschiede konnen nur mit der Anwesenheit eines zweiten,
eigensténdigen Kerns innerhalb des vom Elektron — Orbital umschlossenen Raums erklért werden, eben
well dieser Umstand die einzige Verdnderung ist.

Die hier angewandte Untersuchungsmethode kommt zwar ohne komplizierte Mathematik aus, erfordert
dafir aber physikalisch begriindete Ansétze. Hierzu wird von den fir das Atom gefundenen Formeln
ausgegangen, die anschaulich die Entstehung der einzelnen Phanomene beschreiben. Es werden also
unsere bisherigen Formeln fir die vg. Ladungskréfte und Bahnenergien verwendet. Im 1.Schritt werden
diese so umgeschrieben, dass sie einen direkten Bezug zu den Grol3en des Wasserstoffatoms (Energie
und Bahnradius) aufweisen. Dieser 1.Schritt wird als Normierung bezeichnet. Es werden dadurch Re-
chenausdriicke erhalten, die sehr einfach zu handhaben sind, ohne dass die Genauigkeit in irgendeinem
Grade darunter leidet. Es werden diese Ausdriicke als die Normalform des betreffenden Phanomens
bezeichnet. Im 2.Schritt wird dann versucht, mit diesen Normalformen, die Zusammenhange, also das
Zusammenwirken der Elementarteilchen in einem Molekil, zu beschreiben. Dabe bietet die normierte
Kurzschreibweise auch Gewéhr fir eine effektive Bearbeitung, da unnétiger Formelballast von vorne-
herein vermieden wird. Im 3.Schritt wird dann versucht, mit den so gewonnenen Bausteinen das H," -
lon nachzubauen!

Die hier untersuchte Potenzialkurve ist der ng Zustand des angeregten Wasserstoff(H,)molekils. In

dieser Kurve wird die Anregungsspannung dargestellt, die erforderlich ist, um aus einem H,-Molekil ein
im Inneren des angeregten H—Molekils befindliches H,™-lon und ein dieses innere H,™-lon umgebende
angeregtes Elektron entstehen zu lassen. Dabel wird angenommen, dass das angeregte Elektron hinre-
chend weit vom inneren H,"-lon entfernt ist, so dass die Stérungsenergie, die das angeregte Elektron auf
das innere H,"-1on austibt vernachlassigt werden kann.
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2. Datenbasis ist die Potenzialkurve

Naturlich muss sich auch unsere Ausarbeitung auf Messwerte stiitzen. Es wird der aus Messwerten sich
ergebende ng. Verlauf der Potenzialkurve des inneren H," - lons zugrundegelegt. Diese sogenannte
Potenzialkurve ist eine Darstdlung der absoluten Energie in Elektronenvolt (Y -Wert in eV) Uber dem
Abstand der beiden Kerne (x “Wert in °A bzw. 10™°m).

Bild 1
Potenzialkurve des Wasserstoff - Molekdl - lons
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Bildguelle: Taschenbuch fir Chemiker und Physiker, 3.Band, Springer-Verlag 1970, Seite 3-228.
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Der in Bild 1 dargestellte Verlauf ist die Summe aller im inneren H," - lon gegebenen Energien. Diese
Gesamtenergie beinhaltet somit auch die zwischen den Kernen herrschende Abstol3ungsenergie. Da diese
letzte Energie bzw. Kraft aber eindeutig vom Kernabstand abhéngig ist, kann die in Bild 2 dargestellte
Gesamtenergie um die Abstol3ungsenergie reduziert werden, eben well letztere eindeutig ist. Allerdings
wird nur die Halfte der Ublichen Grolde angesetzt, was bedeutet, dass im Molekll nur die Halfte der
Ladungskraft auftritt!
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3. Ursache der halftigen Ladungskraft

Ursache des Auftretens hélftiger Ladungskraft ist, dass das gesamte Feld (Raum) innerhalb des inneren
H," - Molekils als , Elementarfeld‘ existent ist. In diesem Elementarfeld wird pro jeder neuen Elemen-
tardauer (t) immer nur eine halbe Erschlief3ungswirkung des Elektrons wirksam (zu Beginn einer neuen
Elementardauer, also be T=0, ist H=0 und am Ende dieser Elementardauer, also bei T=t, ist H=h,, so
dass im Mittel ¥4h,, das ist die dektrische Wirkung des Elektrons, wirksam wurde). Folglich ergibt sich
-im Gegensatz zum radialen AulRenfeld- fir das dementare Innenfeld nur hélftige eektrische Ladungs-
energie, diein jeder | - dicken Kugelschale dieses Feldes existent ist. Es kommt H =1hs nicht zur Exis-
tenz, sondern es wird H = ¥2hs in Gestalt der Ladungskraft bzw. —energie manifestiert! Mit diesem An-
satz ergeben sich dann die im folgenden Bild 2 angegebenen Zusammenhénge.

4.  Aufspaltung der Potenzialkurve in einzelne Energiebeitrage

Bild 2
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vorliegenden Bild 2 erscheint der Verlauf der Potenzialkurve etwas flacher als in Bild 1, was aber nur
durch die hier andere Skalierung bewirkt wird. Demnach weisen die nach Abzug der halben Absto-
[Bungsenergie (7,2/x) vorliegenden Ubrigen Energien in der Nahe des Energieminimums, also im Nahbe-
reich der Nulllage, —sowohl links als auch rechts- eine lineare Abhangigkeit vom Kernabstand (x) auf,
die sich anschlieRenden Ubergangszonen jedoch eine quadratische Abhéngigkeit. Allein durch die Unter-
stedlung nur halftig wirksamer AbstoRRungskréfte erreichen wir die Aufspaltung der Potenzialkurve des
inner en Wasserstoff - Molekil — lons bzw. diein Bild 2 dargestellten einzelnen Verlaufe.

Da wir aber aus unseren Untersuchungen zum Atom wissen, dass die auch hier auftretenden beiden
Phanomene Ladungskraft und Bahnenergie mit Sicherheit nirgendwo eine Abhangigkeit von der Expo-
tenzial(€) — Funktion aufweisen, kann auch beim Zusammenwirken der die vg. Verlaufe verursachenden
Phanomene eine solche Abhangigkeit nicht gegeben sein. Somit hebt sich unser Ergebnis bereits an die-
ser Stelle grundlegend von den Uber die Welengleichung erzielten Ergebnissen ab! Vidmehr deutet das
Auftreten linearer Abhéngigkeit auf einfache Strukturen hin. Dies wiederum ermutigt geradezu unseren
begonnenen Weg weiter zu beschreiten. Wir missen daher unsere Untersuchungen mit der Beschreibung
des Grundzustandes des |ons beginnen. Dies ist sinnvoll, denn erst wenn dieser ,, einfachste’ Bereich des
Molekiils soweit geklart ist, lohnt sich ein Blick in die angrenzenden Ubergangsbereiche des energetisch
starker angeregten Zustandes. Im folgenden ist mit H,'-lon stets das innere H,™-lon gemeint.
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5. Erster Baustein ist die Ladungsenergie

a) Allgemeine Normierung der Ladungsenergie

Im Artikel , Uber die Natur der Atomhiille’ haben wir fiir das radiale Feld die dektrische L adungskraft
(Coulombkraft) kennengelernt, die zwischen je einer Elementarladung auftritt. Diese Kraft ergibt sich
gemald der Formdl:

Ke=2-Thdl t]- 1/ - (1 /x)?

Hierbe bedeuten:

2 der Wechsdwirkungsfaktor

hs die dektrische Wirkung des Elektron, wobei h=*%2ah-j - 1/2p

a die sommerfed sche Feinstrukturkonstante 1/137,0359

h das Plank”sche Wirkungsguantum

j der Feldsummenfaktor (j = %2p2-4=0,934802201)

| die Elementarl&nge (zugleich Radius der Massekuge des Elektrons, 1,321569¢10°m)
t die Elementardauer t=I /c, wobe c die Invarianzgeschwindigkeit ist

X der Abstand der Telchen

Der Ausdruck in den eckigen Klammern ist die Elementarkraft des Elektrons und gibt die Dimension der
Kraft. Es ist diese Forme adaquat zu der in der Literatur fir die Coulombkraft gangigen Schreibweise
Ke=€¥4pey- 1/x2, wobe jedoch fir diesen letzten Ausdruck die genauere Schreibweise
Ke=[2: (¥2)%ey 1/(Y2- 4px?)] zu bevorzugen ist. Wir wollen nun die vg. Ausgangsformd fur die eeki-
rische Ladungskraft umformen, d. h. auf die Grolien des Wasserstoffatoms normieren. Hierzu setzen
wir anstdle hs die gleichwertige Formel mit Bezug auf das Plank sche Wirkungsquantum (h) en und
ewetern zusdtzlich die Formd mit dem Ausdruck aZza2 Es ergibt sich dann (ber
Ke=2-[(*2ah-] - 12p)/l t]-1/j -1 3/x?-a?a? die Formd K. =2-h-[1/t-] a%8p]- (I -2/j a?)- /x2 Der
Ausdruck in der eckigen Klammer stellt die Rydberg-Frequenz (R;) dar und der Ausdruck in der runden
Klammer den Radius der energiedrmsten (also der innersten) Bahn des Wasserstoffatoms (ry). Somit
erhalten wir fir die dektrische Ladungskraft den einfachen Ausdruck K¢ = 2- h- R;- ry1/x2. Da aber das
Produkt h-R; gleich der Energie (En;) des Wasserstoffatoms im Grundzustand ist, erhalten wir fur die
Normalform der Ladungskraft den Ausdruck:

ﬁ_e =2 EH_l_rH_] 1/x2

Da sich die beiden Kerne des H," - Molekiils im Abstand ,,x“ voneinander befinden, bezieht sich die der
eektrischen AbstoRungskraft zugehorige eektrische Absto3ungsenergie auf diesen Abstand ,x". Dies
ist analog zum Wasserstoffatom, wo sich die Ladungsenergie ebenfalls auf den Abstand zwischen Elekt-
ron (Atomhille) und Proton (Atomkern) bezog, also x=ry; betrégt. Die der dektrischen Ladungskraft
adaguate dektrische Ladungsenergie (das ist die im eektrischen Ladungsfeld gespeicherte Energie)
ergibt sich also durch den eindeutig vorliegenden Bezug auf den Kernabstand (x) gemal der Formel
Ea = Kap: X. Folglich ergibt sich fir zwe Protonen im Abstand x im Radialfed fur die Absto3ungs-
energie der Ausdruck:

E., =2 EH_l_rm 1/x

Der Vorfaktor , 2" bedeutet, dass zwe Teilchen in Wechsdwirkung stehen, wobe im Radialfdd jedes
Telchen 1 Eyy; aufbringt.
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b) Normierte AbstoBungsenergie

Wie im Kapitd , Ursache der hélftigen Ladungskraft* dargelegt, gilt im Elementarfeld jedoch nur die
halftige AbstoRungsenergie (Ea,) gemald

Ea_b = Y. 2EH1iH_J' 1/x

In dieser Formd tritt der Feldsummenfaktor (j ) natUrlich nicht auf, weil nur die sich berthrenden
n.Schalen der beiden Teilchen die eektrische Ladungskraft bedingen und nicht etwa eine Summen -
Energie Uber alle n Schalen. Mit Ey;=13,56 eV und ry;=0,529°A, erhalten wir fur die Abstol3ungs-
energie die Zahlenwertgleichung 7,173/x. Genau diesen Energieverlauf haben wir von dem Verlauf der
gesamten Potenzialenergie abgezogen und sind dann auf die in Bild 2 dargestellte Aufspaltung gestolen.
Es wird im folgenden dargelegt, dass der Ansatz der halftigen Elektron — Erschliel3ungswirkung eine
fundamentale Eigenschaft des Molekils ist! Es wird gezeigt, dass sich der Verlauf der Potenzialkurve
mit den hier vorgelegten Ansétzen rechnerisch und physikalisch nachvollziehen |&sst.

c) Normierte Anziehungsenergie

Zwischen dem Elektron und den beiden Kernen des H," - Molekiils herrscht jeweils eine elektrische An-
Ziehungskraft. Dieseist ebenfalls abhdngig vom Abstand der Teilchen (r). Analog zur Abstof3ungsener-
gie ergibt sich fur en radiales AuRenfdd die Formd K, = 2: Ena- ryg- Ur2. Wahrend im Wasserstoff-
atom die eektrische Ladungskraft sich immer nur auf den Abstand r=r; zwischen Elektron und Proton
bezieht, sind jedoch im H," - Molekil zwei im Abstand (x) voneinander befindliche Kerne zu gegen. Es
kann sich also die Anziehungsenergie (Ean) nicht wie beim Atom nur auf einen Kern beziehen, sondern
zugleich auf beide Kerne. Dieser Orientierung wird durch den Kernabstand (x) im Ausdruck
Ean = Kanr X Rechnung getragen. Somit ergibt sich der Ausdruck:

E@ = Yo 2EH1_rH_ 1/r2. x

Obwohl zwe Kerne prasent sind, ist eine Uberlagerung (Addition oder Verdopplung) der Anziehungs-
kraft nicht gerechtfertigt. Dies rihrt daher, dass beide Kerne das gleiche Potenzialniveau entfalten. Beim
Hediumatom mit seinen zwe Protonen in eéinem Atomkern sind die Verhaltnisse dagegen anders. Dort
wirkt natirlich das doppet so hohe Potenzialniveau, weil der Kern dektrisch doppelt wirksam ist. Auch
in vg. Formd wurde (wie bel der Abstof3ungsenergie) nur die halftige Elektron — Erschliel3ungswirkung
angesetzt!

Naheliegender erscheint jedoch der Ansatz, dass der Kernabstand (x) keinen Einfluss auf die Anzie-
hungskraft hat, sondern dass diese alein durch den Abstand Kern - Elektron (r) bestimmt wird. Es wird
jedoch im folgenden Kapitd ,, Rechenschema“ gezeigt, dass der Verlauf der Potenzialkurve keinen Auf-
schluss darlber gibt, welcher Ansatz fir die Anziehungsenergie vorzuziehen ist, da die Kurve in beiden
Ansétzen gleich bleibt. Lediglich die Tatsache, dass die linke und rechte Grenze des Grundbereichs
asymmetrisch zur Nulllage liegen, was bereits aus Bild 2 deutlich zu erkennen ist, wird einen Rick-
schluss zulassen. Bis dahin wird gleichberechtigt mit beiden Ansétzen gerechnet.
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6. Zweiter Baustein ist das Rechenschema zum H2+ - Molekiil

a) 1. Ansatz: Ladungsenergie zwischen Kern und Elektron ist von x - abhéngig

Anhand der obigen Diagramme haben wir festgestdlt, dass im Grundbereich ein numerischer Verlauf
der Energie gemald Y (x)=7,2/x+5,6x+2,3 vorliegt. Diese Funktion besitzt - wie wir aus unserer Schul-
zeit (hoffentlich) noch wissen - eine erste Ableitung gemal Y'=-7,2/x?+5,6+0. Aus dem Verlauf der
Kurve (Y) sehen wir, dass an der Stelle x=xo ein Minimum vorliegt (E=Ep). Folglich ist die Ableitung
an dieser Stelle Null, also E'(xo) = 0. Diesen Rechengang wollen wir nun mit dem folgenden Rechen-
schema ausfihren. Damit wir zu den gewollten phdnomenaorientierten Ergebnissen kommen, verwenden
wir die vg. normierten Kurzschreibweisen fir die Ladungsenergie.

Ladungsenergie Ladungsenergie
an der Stelle x an der Stelle x=xq
Funktion E (x) E (Xo)
Kern-Kern +En1-rua/X-N +En1-Tui/Xo- N
Kern-Elektron “Epq-Taa/r?-x-N-1 - Epp- rag/(FP- Xo%)- Xo- N- 1
Energie ist von x abhéngig
Elektron-Elektron Null Null
Summe -Ep1- ruafXo- (-1+1/f2)-N
1.Ableitung E'(x) E'(Xo)
Kern-Kern -Epy- r/x2-N -Epa-Taa/Xo?-N
Kern-Elektron Epg-aa/r?-N-1 B rid/ (Fx0)-N- 1
Elektron-Elektron Null Null
Summe -Ena- Fra/Xo’ - (1+1/f2)-N

Zu diesem Rechenschema ist noch anzumerken, das im Elementarfeld generel N = 1 gilt (well nur die
halbe Erschlielungswirkung existiert). Der vg. Faktor "1" in der Zeile , Kern-Elektron* driickt aus, dass
trotz Anwesenheit zweier Kerne sich die Anziehungskraft nicht verdoppelt. Die Bezeichnung ,, Ladungs-
energie’ in der Uberschriftzeile riihrt daher, dass die , Bahnenergie' in dieser Tabelle fehlt, da diese hier
noch nicht bekannt ist bzw. mit diesem Schema ja gerade ermittelt werden soll. Zudem gilt die Definiti-
on f =r/xo. Wie wir aus dem Diagramm der Potenzialkurve sehen konnen, ist an der Stelle x = x, die
Steigung der Kurve gleich Null. Die Summe der 1.Ableitungen der Ladungsenergien (E’) ist aber un-
gleich Null. Dies bedeutet, dass noch en weiterer Term als 1.Ableitung existieren muss, damit es zur
beobachteten Nullergénzung kommt. Da in vg. Tabelle aber nur noch die Bahnenergie fehlt, ist die
Bahnenergie (ob insgesamt oder nur ein Teil hiervon, wird sich noch herausstelen) zwingend auch vom
Kernabstand , x* abhéngig. Anderenfalls wirde ja deren 1.Ableitung nicht existieren! Diesen x —
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abhangigen Bahnenergieanteil ordnen wir der Anwesenheit des zweiten Kerns zu und bezeichnen ihn mit
»E2pann”. Damit lasst sich nun die x—Abhangigkeit der Bahnenergie berechnen. Da aso
E’Lad + E,Z.Bahn =0 gllt, ist E,Z.Bahn = 'E,Lad und damit E,Z.Bahn =+Ey- rH]_/XoZ' (l+l/f2) Durch Integ-
ration erhalten wir den folgenden rechnerischen Ausdruck fir die 2.Bahnenergie:

Ezgann(X) = Epa Fha- XIXo>- (1+1/f2) mit f2=r2/xq?

Wir missen hier beachten, dass in diesem Rechenschema die Anziehungsenergie (Ea,) auf den Kernab-
stand (x) orientiert ist (1.Ansatz), womit auch fir diese Energie eine erste Ableitung existiert. Daher tritt
invg. Formel der Faktor 1/f2 auf. Ferner fehlt die mit der Integration einhergehende I ntegrationskonstan-
te. Diese Energiekonstante ist zwingend der Bahnenergie zuzuordnen, weil anderweitige Phanomene
nicht existieren. Wir bezeichnen diese I ntegrationskonstante mit E; gann. Die Energiekonstante lasst sich
berechnen, indem wir den an der Stelle x = X, getenden Messwert der absoluten Energie (E=Ey) in
unsere Uberlegungen einbeziehen. An der Stelle X = X gilt Eg = Egann + ELag, Wobel der Messwert fir
Eo=rd. 15,0 eV betrégt. Interessanterweise entspricht dieser Wert ziemlich genau dem Ausdruck
Eo @EnH1/j %2 Eine Erklérung fur diese Schreibweise wird im Kapitd ,, Ursache der Bahnwirkung*
gegeben. Ebenso kénnen wir dem Ablesewert fir X = rd. 1,132°A ene adaquate Formel zuordnen. Es
entspricht diese GrofRe ziemlich genau dem Ausdruck Xo = 2/j -rys = (2/j a)? 1 =1,136003°A. Folglich
gilt Eigann + E2gann + ELad = Eo. ES ist @S0 Eigan = Eo — ELag — E2ann. Wir setzen nun die im vg.
Rechenschema stehenden Ausdriicke en und erhalten die Gleichung Ejgann = Eo — [-En1 Mua/Xor (-
1+1/f2)] — [Enz- Fu1- X/Xo*- (1+1/f2)]. Durch Ausmultiplizieren erhalten wir fiir x = X, Uber den Ausdruck
E]_.qun = Eo + [EH]_' rH]_/Xo' (-l+1/f2)] + En- g X/on' ('l'l/fz) die Formd E]_.qun = Eo + [EH]_' rH]_/Xo' (-
1+1/3)] + Ep- rya- Xor (-1-1/f2) und damit die Gleichung

Eigann=Eq-2: Eﬂ_rH_I/_XQ

Diese Uber das Rechenschema zwingend ermittelte Forme fir die 1.Bahnenergie zeigt, dass der Faktor f
und damit auch der Elektronabstand vom Kern, fur die 1.Bahnenergie unerheblich ist. Damit sind wir in
der Lage die Potenzialkurve im Grundbereich mit unseren Formeln zu beschreiben! Es ist
Y(X) = En1- e 1/x — (EH]_' IH1: 1r2. X) + [EH]_' IH1: X/Xo2 + Ex- g X/r2] + [Eo -2 Eny- rH]_/Xo]. Hieraus
erhalten wir Y(X) = Eqa: Mg X + Efgs Fags XIXo? + [Eo - 2: Eng rya/Xo]. Wir kénnen diesen Ausdruck
in eine Zahlenwertgleichung Uberfihren. Hierzu setzen wir E43=13,56 eV, ry1=0,529°A, Xo=1,136°A.
Es ergibt sich dann Y (x) = 7,173/x + 5,5585x + 2,371, womit wir Uber den gesamten Grundbereich den
beobachteten Verlauf der Potenzialkurve praktisch exakt getroffen haben. Da wir aber nur von ener
Ubereinstimmung mit der Kurve in 2 Punkten ausgegangen sind, namlich E’(Xo) = 0 und E(Xo) = Eo,
bedeutet die nun vorliegende Ubereinstimmung Gber den gesamten Grundbereich des Kurvenverlaufs,
also Uber alle Punkte, dass die in unserem Rechenschema angesetzten Formeln nicht zufélig zutreffend
sind. Es bedeutet die Ubereinstimmung also nicht, dass der Kurvenverlauf auf mathematischem Wege
erzwungen wurde. Damit haben wir eindeutig die Richtigkeit unserer Ansétze bewiesen. Esist daher das
Auftreten hélftiger Ladungsenergie als real anzusehen. Demnach sind auch die Uber das Rechenschema
sich ergebenden GrofR3en fir die Bahnenergie als wesentliche Merkmale eines Molekiils anzusehen. Be-
vor wir unseren Weg nun weiter beschreiten, wollen wir doch dieses Ergebnis vergegenwartigen und
zusammenfassen: ,,Unsere Unter suchungsmethode spiegelt die Realitat!” Es liefern also auch die
beiden Formen fir die Bahnenergie das rechnerisch exakt richtige Ergebnis. Aber Vorsicht, dies bedeu-
tet noch lange nicht, dass mathematisch richtige Formeln auch die physikalischen Zusammenhénge rich-
tig darstelen. Da Integrationsenergie und konstante Energie nur dem Phéanomen Bahnumlauf zugeordnet
werden konnen, fassen wir beide Energieantele nun zusammen. Demnach ist E-

gann = (E1sann) + (E28amn) und €s ergibt sich Uber Egan = (Eo -
2-En1- rpaf/Xo) + (Eps rHl-x/xo2 + Ent- ryre x/rz) mit f=r/xg da Ausdruck Egan=Eg-
2-Enp-rua/Xo + Ena- e X/X02+ Ena: rua- X/(f- Xo)2 bzw. Egann = Eo —2- Ena- rua/Xo +

Ep: Fha- XI%o - (1+1/f) und damit fir den 1.Ansatz der x —Abhangigkeit der Anziehungsenergie die
allgemein giiltige Energiegleichung gemal Egann = Eo + Epp- Fas- 1Xo’ - [(1+1/f)- X-2X0].
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b) 2. Ansatz: Ladungsenergie zwischen Kern und Elektron nicht von x —abhangig

Wir wollen nun, wie angekiindigt, zunéchst das alternative Rechenschema ohne die x —Abhéngigkeit der
Anziehungsenergie anwenden. Es ist ja zu kléren, welchem Ansatz fur die Anziehungsenergie Realitét
zukommt.

Ladungsenergie Ladungsenergie
an der Stelle x an der Stelle x=xq
Funktion E (x) E (Xo)
Kern-Kern +Epq rga/X-N -Eni-rui/Xo- N
Kern-Elektron -Eni-raa/r-N-1 Null
Energie nicht von x abhéngig
Elektron-Elektron Null Null
Summe -En1- ruafXo-N
1.Ableitung E'(x) E'(Xo)
Kern-Kern -Epy- rn/x2-N -Epy-Tha/Xo>- N
Kern-Elektron Null Null
Elektron-Elektron Null Null
Summe -Epp: /%o N

Auch zu dem Rechenschema ist noch folgendes anzumerken:

Auch hier gilt in gleicher Weise im Elementarfeld generell N = 1 (well nur die halbe Erschliel3ungswir-
kung existiert). Der vg. Faktor "1" in der Zeile,, Kern-Elektron® driickt auch hier aus, dass trotz Anwe-
senhet zweier Kerne sich die Anziehungskraft nicht verdoppelt. Die Bezeichnung ,, Ladungsenergie® in
der Uberschriftzeile riihrt daher, dass die ,, Bahnenergie® in dieser Tabelle fehlt, da diese hier ebenfalls
noch nicht bekannt ist bzw. mit diesem Schema ja gerade ermittelt werden soll. Zudem gilt auch hier die
Definition f = r/xo.

Wie wir aus Bild 1 der gemessenen Potenzialkurve sehen kdnnen, ist an der Stelle x = X, die Steigung
der Kurve gleich Null. Die Summe der 1.Ableitungen der vg. Ladungsenergien (E’) ist aber ungleich
Null. Dies bedeutet, dass auch hier noch ein weiterer Term als 1.Ableitung existieren muss, damit es zur
erforderlichen Nullergdnzung kommt. Da in vg. Tabelle aber nur noch die Bahnenergie fehlt, ist die
Bahnenergie (ob insgesamt oder nur en Teil hiervon wird sich noch herausstellen) zwingend auch vom
Kernabstand , x* abhéngig. Anderenfalls wirde ja deren 1.Ableitung nicht existieren! Diesen x —
abhangigen Bahnenergieanteil ordnen wir auch hier der Anwesenheit des zweiten Kerns zu und bezeich-
nen ihn mit ,E’2gann. Damit 18sst sich nun auch hier die x —Abhéngigkeit der Bahnenergie berechnen.
DaasoE' | a0 + E'2pan = 0 gilt, ist E' 2gann = -E’Lag Und damit E’ 2 gann = +Ew1- rHllxoz. Durch I ntegra-
tion erhalten wir hier den folgenden rechnerischen Ausdruck fur die 2.Bahnenergie:
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Egann(X) = Epa - M- X/Xo?

Wir missen hier beachten, dass in diesem Rechenschema die Anziehungsenergie (Ean) hicht auf den
Kernabstand (x) orientiert ist (2.Ansatz), womit fir diese Energie eine erste Ableitung nicht existiert.
Daher erscheint in vg. Forme der Faktor 1/f2 nicht. Auch hier fehlt noch die mit Integration einherge-
hende Integrationskonstante. Diese Energiekonstante ist auch hier zwingend der Bahnenergie zuzuord-
nen, weil anderweitige Phénomene nicht existieren. Wir bezeichnen diese Integrationskonstante daher
auch hier mit E; gann. Die Energiekonstante |&sst sich berechnen, indem wir auch hier den an der Stelle
X = Xo geltenden Messwert der absoluten Energie (E=Eg) in unsere Uberlegungen einbeziehen. An der
Stedle X=Xo gilt Eo=Epan+ ELae, Wobel der Messwert fur Ep=rd. 150eV beragt bzw.
Eo @Eny/j ¥. Ebenso konnen wir dem Messwert fiir Xo = rd. 1,132°A eine adiquate Formel zuordnen.
Es entspricht diese Grofle ziemlich genau dem Ausdruck Xo=2/j -rys = (2j a)21 = 1,136003°A.
Folglich gilt Eigann + E2gann + ELad = Eo. ES ist A0 E1gann = Eo — ELag — E2Bann- Wir setzen nun die
im vg. Rechenschema stehenden Ausdriicke en und erhalten die Glechung Eigan = Eo—
[En1 rHa/Xo] + [Ena: Fra/r] —[EHl-rHl-x/xoz]. Durch Ausmultiplizieren erhalten wir flr x =X, Uber
den Ausdruck Ej gan = Eg - 2En1- rHa/Xo - Enyr raa- 11 und die damit Gleichung

El.Bahn =Eq-2 Eﬂ_rH_ll—XQ+—Eﬂ—rH_1/—r

Diese Uber das Rechenschema ebenfalls zwingend ermittelte Forme fir die 1.Bahnenergie zeigt, dass
hier der Elektronabstand vom Kern nicht unerheblich ist. Damit sind wir auch hier in der Lage, die Po-
tenzialkurve im Grundbereich mit unseren Formeln allgemein zu beschreiben! Es ergibt sich die Glei-
Chung Y(X) = En1- ur 1/x — (EH]_' IH1: 1/r) + [EH]_' IH1: X/Xo2 ] + [Eo -2 Eny- rH]_/Xo + Ex- g X/r]. Hieraus
erhalten wir Y(X) =En1My1 1/x + Eni-rare X/X()2 + [Eo -2-Enr rH]_/Xo]. Diesist exakt der gldCheAUS'
druck wie beim ersten Ansatz der x —Abhangigkeit der Anziehungsenergie, womit wir auch hier denim
Grundbereich beobachteten Verlauf der Potenzialkurve exakt getroffen haben.

Da auch hier Integrationsenergie und konstante Energie nur dem Ph&nomen Bahnumlauf zugeordnet
werden kénnen, fassen wir nun beide Energieanteile zusammen. Demnach ist Egann = E1gan + E2Bamn
und es ag|bt sich Uber Egann = Eo - 2-Enr- rH]_/Xo + Epy- rH]_/r + Epy- |’|_|;|_'X/X02 mit f= r/XO bzw. E-
gann = Eo - 2- Epa- Fia/Xo + Enas rua/(f Xo) + Ens rH1'X/X02 bzw. Egann = Eo — (2-
1) Eqy- ruafXo + Eng s X/%o> und damit die fiir den 2.Ansatz der Nicht —x —Abhangigkeit der Anzie-
hungsenergie allgemein giltige Energiegleichung Egann = Eo + Enz- M- 1% [X-(2-1/)- Xo)].

Wegen der mit beiden Ansitzen fiir die Anziehungsenergie erzidten Ubereinstimmung mit dem Verlauf
der Potenzialkurve, liefert diese und damit auch die Messwerte, keinen Aufschluss dartiber, welcher der
beiden Ansétze zutrifft. Die diesbezligliche Untersuchung bedarf also weitergehender Bedingungen.
Zudem wollen wir versuchen, eine bisher in der Literatur Gberhaupt noch nicht untersuchte Grofde zu
bestimmen, namlich den Orbitalradius (Bahnradius, rg) des Wasserstoff -Molekil -lons. Da der Ab-
stand zwischen Kern und Elektron (r) beliebige Abmessungen annehmen kann, ohne dass dies Einfluss
auf den Verlauf der Potenzialkurve hat, haben wir flr die nun anstehenden diesbeziiglichen Untersu-
chungen einen wichtigen Freiheitsgrad in unseren Handen!

Im folgenden nehmen wir die physikalische Form der normierten Bahnenergie und die Geometrie des
Elektron —Orbitales als weitere im Molekill existierenden Phanomene in unsere Uberlegungen auf.
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7. Dritter Baustein ist die Geometrie des Molekl - Orbitales

Hier ist zu beachten, dass das Elektron — Orbital des Maolekiils nicht als eine Kuge oberfléche (wie beim
Atom) auftritt, sondern als zwei Kugeloberfléchen, die ineinander Ubergehen, d h. sich Uberlappen.
Dabei bildet sich eine kreisformige Schnittfléche aus, wobe zwei auf dem Umfang dieser Flache gege-
niberliegende Punkte mit eéinem Kern jeweils einen bestimmten Winke einschliel3en. Wir verwenden fir
unsere diesbeziiglichen Uberlegungen im folgenden das ng. Prinzipbild:

Elektron —

— - e,

-

/ g
f

/
\a_

Die insgesamt von der Elementarladung des Elektrons beaufschlagte

Orbitaloberfliche betrigt A=4mr;*360/(360-y;)

' M
(zum Vergleich: im Atom war A=4mr?]).

b

-

—_—

Demnach ergibt sich gegentiber der Orbitaloberflache des Atoms eine VergrofRerung der Bahnlange um
den Faktor f = 360/(360-0s)/360. Wir sehen, dass bei gs=180° zwei getrennte Kugeloberfléchen vorlie-
gen, die be gz=0° in eine einzige Kuge oberfléche Uibergehen. Im ersten Fall beriihren sich die Oberfl&-
chen in eénem Punkt, so dass an dieser Stelle der Grundbereich endet. Im zweiten Fall kdnnen die beiden
Kerne sehr dicht aneinander liegen (sich wie harte Kugen bertihren), so dass noch kleinere x-Abstande,
wegen der dann fast gegen unendlich laufenden Abstol3ungskraft, in der Natur nicht vorkommen. Diese
Aussage ist nicht zu verwechsan mit dem im Heliumatom vorliegenden Atomkern, der aus zwe Proto-
nen besteht, die in eine existenzidle Einheit Uibergegangen sind (also nicht mehr beliebig dicht aneinan-
der liegen). In diesem Fall wurde namlich irgendwann die (im Kosmos vorhandene stérkste Kraft in
Gestalt der) Kernbindungskraft existent (wird durch , Umlauf“ von Pionen gegeben), so dass innerhalb
des Kerns die dektrische Protonabstol3ungskraft nicht mehr existiert (die ja fast unendlich grof3 sein
misste) und folglich auch nicht zu einer Trennung der Protonen flhren kann. Jedenfalls wollen wir uns
mit diesen Anmerkungen vergegenwartigen, dass unsere Betrachtungen zum Grundbereich nur fir einen
bestimmten Kernabstand zwischen gs=0° und gs=180° glltig sind. Die genauen Grenzen sollen uns
vorerst noch nicht interessieren, ebenso die Frage, welche Winkd (gs, g) im Wasserstoff — Molekul —
lon gegeben sind. Diese Fragen kdnnen wir nur zusammen mit der Bahnenergie beantworten.
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8.  Vierter Baustein ist die Bahnenergie

a) Allgemein

In einem radial orientierten Feld, das ist die Feldstruktur, die mit unserer Messapparatur bis in mikro-
skopische Bereiche direkt beobachtbar ist, ergibt sich in Analogie zum Wasserstoffatom bel einem
»Umlauf“ des Elektrons auf Radius rg die zugehdrige Erschlieffungskraft gemal Kg = ¥2h/(2Tg- rg).
Hierbe ist die Umlaufdauer 2T = 2prg/Y2vg, wobe vg die Bahngeschwindigkeit bedeutet. Aufgrund
der  Bahnquantenbedingung  gilt  fur  hélftige  Wirkungserzeugung  die  Gleichung
Ah = Meg YoV g+ 2P = Mes Y2C- Iy, - 2P, WObe =1 - 2/j a der Radius des sogenannten "grofen” Elekt-
ronsist. Der Ausdruck 2T resultiert aus der im Mittel mit %4vg erfolgten hélftigen Wirkungserzeugung
¥h (Entstehungsfeld). Dadurch erscheint die Umlaufdauer wie verdoppdt. Es ergibt sich
Kg =¥2n/2prg- (C rml/rg- Urg)- %. Diese Ausgangsforme normieren wir nun auf die Wasserstoffgrof3en.
Hierzu setzen wir fir ¢ =1/t und erweitern die Formd um 2j a3/2j as. Es ergibt sich dann tber den
Ausdruck Kg =%h/2pr3g-1 /t-rp- 2) @3/2) a3 Y% die Formd
Kg =hirg3- (I -2/j a?)- (rn Va)-[L/t-j a3/8p]- Y. Der Ausdruck in der eckigen Klammer stellt die Ryd-
bergfrequenz (R;) dar und der Ausdruck in den runden Klammern jeweils den Radius der energiedrms-
ten (also der innersten) Bahn des Wasserstoffatoms (ry;). Somit erhalten wir fir die Bahnkraft den
Ausdruck Ky, = (h-Ry)-r2y/rg3 % Da aber das Produkt h- R; gleich der Energie (Ey;) des Wasser-
stoffatoms im Grundzustand ist, kénnen wir fir die Erschliel3ungskraft (Bahnkraft) endgultig schreiben
Kg = Eni- r3y1/r3g- ¥%. Damit ergibt sich die Normalform der Bahnenergie mit K- rg bel beliebiger z —
facher Erzeugung zu

Eﬁ =27 Em (rm/rﬁ)z' 2

Diese einfach aufgebaute Forme bringt zum Ausdruck, wie sich die Bahnenergie in Abhéngigkeit des
Bahnradius rg verandert. Diese Bahnenergie wird zwar durch Umlauf Uber das gesamte Molekllorbital
erzeugt, jedoch missen wir beachten, dass wir bisher (d. h. bem Wasserstoff- und Heliumatom) so
getan haben, als s& nur das Elektron selbst fur die Erzeugung von Bahnwirkung maf3gebend. Wir kon-
nen aber ohne Beeaintréchtigung unser bisherigen Erkenntnisse annehmen, dass auch der Atomkern Ein-
fluss hat (ohne Atomkern keine Bahnwirkung). Dem entsprechend haben wir bel der Herleitung des
obigen Ausdruckes nur den Einfluss enes einzigen Kerns auf die Erzeugung von Bahnwirkung bertick-
sichtigt. Es ist also obiger Ausdruck nur auf einen Kern hin orientiert. Der Ausdruck zeigt, dass diese
Form der Bahnenergie unabhangig vom Kernabstand (x) ist. Tatséchlich ist aber im H," - lon ein zwei-
ter Kern anwesend. Auch diesem Kern miissen wir einen irgendwie gearteten Einfluss zuordnen. Diese
Zuordnung wird durch dieim Rechenschema abgd eitete x —Abhangigkeit der Bahnenergie ausgedriickt.

b) Normierte Bahnenergie

Es ergibt sich mit Einbeziehung des Prinzipbildes zum Molekil -Orbital fur die beliebige z—fache
Bahnenergie der normierte Ausdruck geméaf3:

Eg = 2 Epy- (ralr )? [360/(360-gs)] - %

Die Formd driickt aus, dass sich z. B. be gs=90° die Umlaufdauer (Tg) um das 3/2 — fache verlangert
bzw. sich die Bahnenergie entsprechend um das 2/3 — fache reduziert (da sich die Wirkungserzeugung
(z=konstant) nicht vergrofRert hat). Der Ausdruck geht deswegen reziprok ein, weil die Umlaufdauer in
der vg. Ausgangsformd fiir die Bahnenergie (Eg = K- rg = %2h/(2Tg)) unter dem Bruchstrich steht. Die
doppelte Umlaufdauer ,, 2Tg" resultiert aus Y%vg, Der Faktor 2 vor Tg steht nicht fir die beiden
Orbitale (s. Prinzipbild Seite 14).
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9. Bestimmung des Orbitalradius

a) Allgemein

Die einzige Moglichkeit zur Bestimmung des Orbitalradius (rg) besteht in der Gleichsetzung des rechne-
rischen Wertes der Bahnenergie, die den realen Wert der Energie liefert, mit der abgeleiteten normierten
Form der Bahnenergie, die als reales physikalisches Phdnomen gegeben ist. In soweit ist dies eén Ver-
such, den Radius des Molekilorbitales theoretisch vorherzusagen. Im Falle der x —Abhéngigkeit der
Anziehungsenergie gilt die Energiegleichung Eg = Eo + Epp: Fua/Xo - [(1+%0%/r?)- x-
2Xo] = Z: Ena- (rua/re)? [360/(360-gs)]- /2. Im anderen Falle der Nicht —x —Abhéngigkeit der Anzie-
hungsenergie lautet die Gleichung Egann = Eo + Ena- Fuze /%™ [X-(2-
1/f)- Xo)] = Z: Ena- (rua/re)? [360/(360-gs)]- 1/2. Demnach unterscheiden sich beide Anséize nur durch
die jeweils auf der linken Seite stehende eckige Klammer.

Diese Energiegleichungen beinhalten mit Uberlappungswinke, Bahnradius und Bahnwirkungsvidfaches
(2) jewels noch Unbekannte. Zur Bestimmung dieser Unbekannten verfiigen wir nur Gber diese Glei-
chungen sowie Uber die gegebenen Grenzen des Grundbereiches. Zudem bestehen noch Abhéngigkeiten
aus dem Kréftegleichgewicht der Elementarteilchen. Da wir hier Uber weniger Ldsungsgleichungen ver-
flgen, als Unbekannte vorhanden sind, muss zur Bestimmung des Orbitalradius eine Annahme getroffen
werden. Diese Annahme wére ggf. entbehrlich, wenn wir Untersuchungen zum Kréaftegleichgewicht
anstdlen und hier einbeziehen wiirden. Auf diese Abhangigkeiten wird in dieser Arbeit nicht eingegan-
gen.

Wir definieren daher, dass sich der Uberlappungswinkd (gs) —in der Nulllage der beiden Kerne
(X = Xo) — ebenfalls in der Nulllage befindet, also genau in der Mitte zwischen den Grenzenwerten 0°
und 180°. Wir rechnen also mit gg=90°.

Mit der vg. Energiegleichung kénnen wir nun den Abstand zwischen Kern und Elektron bestimmen. Es
gilt mit gg=90° fir alle x, also auch fir die Nulllage, die Forme Eg + Epy- /o’ - [(1+X07r?)- x-
2%o] = z- Eny- [(rud/re)?d- [360/(360-90)]- /2 bzw. mit rg=fg-r ist Eg+ Epp- raa/Xo - [(1+Xe2/r2)- x-
2Xo] = z- Epy- Ufg® rps’Ir?- [2/3]. Aus diesen beiden Formel ergibt sich r in Abhangigkeit vom Kernab-
stand (x). Durch Ausmultiplizieren, es wird hierzu auf das K apitel ,, Erganzung” (s. Seite 26) verwie-
sen, erhalten wir fir den 1.Fall der x —Abhangigkeit der Anziehungsenergie den Ausdruck

e >j7/2><§>& (L2
2 +
2 _&fg 2 93 2
2
X0 1_;4 5/2

Es ist sofort zu sehen, dass diese Formd sich erheblich verenfacht, wenn der Ausdruck in der runden
Klammer ,1“ wére. In diesem Fall wiirde sich in der Nulllage, also an der Stelle x = X, der Ausdruck

(25 712 x%) >(—12 xg) =1 ergeben, wobei I (X=Xq) = Xowaére.
fg

Es ist naheliegend diese Vereinfachung als Realitdt anzunehmen und mit diesem Ausdruck weiter zu
rechnen. Es bezieht sich f% auf die Geometrie des H,"-Molekills in der Nulllage und es ist ,z* das
Bahnwirkungsvidfache. Beide Faktoren haben aber von einander unabhéngige, d. h. verschiedene Ursa-
chen. Daher wird jede Klammer fur sich zu ,, 1. Diese Bedingung ist nur dann erfllt, wenn der jewelli-
ge Faktor den Kehrwert des Klammerwertes einnimmt, also z. B. f%=3/2 bzw. z=9/¢"? ist. Die Zuord-
nung des Faktors 3/2 zu f% ist nicht willkirlich. Sie ergibt sich eindeutig aus der Geometrie des H,'-
Molekils in der Nulllage (s. ng. Prinzipbild).
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Es ist sofort zu erkennen, dass r<rg womit fg=rg/r>1 sein muss, so dass f’s=1/9 keine Lésung ist, eben-
so wie z=1, eben weil der Faktor ¢ nicht der Molekiilgeometrie zugeordnet werden kann, wie die fol-
genden Ausfiihrungen zeigen.

GemaR Prinzipskizze besteht in der Nulllage zwischen dem einen Proton und den auf dem Umfang des
von beiden Orbitalen gebildeten Schnittkreises gegentiberliegenden Punkten ein Winkd von g = 120°
(diese drei Punkte bilden ein gleichseitiges Dreieck). Damit unterscheidet sich dieser Winke von unse-
rem gerade eben definierten Uberlappungswinkd (gg = 90°). Uns ist bewusst, dass mit dieser (nicht
unbedingt nahdliegenden) Annahme fiir den Uberlappungswinke der Mittelpunkt eines Orbitales mit der
Lage des zugehdrigen Kerns nicht mehr zusammenfallt! In unserer Vorstdlung, die wir bereits bei den
Untersuchungen zum Wasserstoffatom dargelegt haben, stelt dies aber kein Problem dar, da nicht das
Elektron auf einer Bahn umlauft, sondern nur die vom Elektron erzeugte Wirkung, die sich im Phano-
men der Elektronenhille manifestiert. Es ist eben en klassischer Irrtum, die Bahnwirkung auf einen
mechanischen (materiellen) Drehimpuls der Elektronmasse zurtickfihren zu wollen, womit das Elektron
sich nicht mehr im Abstand r vom Kern aufhalten wirde. Aber dies wiirde trotzdem nicht bedeuten, dass
unsere normierten Formeln falsch waren, denn wir haben festgestellt, dass der Verlauf der Potenzialkur-
ve unabhangig von r ist. Aus unserer Sicht jedenfalls kdnnen sich aus prinzipiellen Griinden gar keine
Einwande gegen den Ansatz verschiedener Winkd ergeben. Da also in der Nulllage r = Xo gilt, befindet
sich das Elektron in einen senkrechten Abstand gemél3 a = 1/2(3)1/2- Xo Uber der Kernverbindungsachse
(siehe Prinzipbild). Da wir in der Nulllage zur Bestimmung von rg jedoch mit %2gs = 45° rechnen, ist
rg’ = 2a” (da hier ein gleichschenkliges Dreieck vorliegt). Somit ist firr den Bahnradius die Formel an-
zusetzen:

La(X=X0) = (3/2)* Xg

Damit liegt der Bahnradius fest und wir sehen unsere 2.Annahme f5°=3/2 wieder. Im folgenden rechnen

wir mit g=120° und gg=90°, da sich nur mit diesen Ansétzen die einfachst mdglichen Strukturen erge-

ben. Es stellt sich nun die Frage, welche Auswirkungen eine durch Energieabsorption bewirkte Auslen-

kung des Kernabstandes aus der Nulllage (Xo = x £ Dx) auf die Elektronenhiille hat. Hierzu bestehen

zwel Moglichkeiten:

1 Die Abstandsveranderung fuhrt bei gleichem Orbitalradius (rg) zu einer Veranderung des Uber-
lappungswinkels (gs). Diese Gegebenheiten werden mit ng. Modell 1 untersucht.

2. Die Abstandsveranderung fiihrt bei gleichem Uberlappungswinke (gg) zu einer Veranderung des
Orbitalradius (rg), sieche hierzu Moddl 2.

Beide Ansétze fuihren in der Nulllage definitionsgemél3 zum gleichen Ergebnis.
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b) Modell 1: Energieabsorption fiihrt zur Veranderung des Uberlappungswinkels

Bei diesem Ansatz zur Bestimmung des Orbitalradius gehen wir davon aus, dass sich in der Nulllage ein
Radius rg einstelt, der auch bei Auslenkung aus der Nulllage unverandert bleibt. Da Energieverande-
rungen jedoch auftreten, bedeutet dies, dass jede Auslenkung eine adaquate Veranderung des Uberlap-
pungswinkels (gs) nach sich ziehen muss. Dies wiederum hat zur Folge, dass sich der Grundbereich
durch die moglichen Grenzwerte der Winkd 0 und 180° bestimmt. Dieser Ansatz berticksichtigt somit
auch magliche Ubergange in die angrenzenden Ubergangsbereiche. Es wére z. B. denkbar, dass es kurz
vor Uberschreiten der Grenzwinkel zu einer Veranderung des Bahnradius (rg) kommt, wodurch sich
wieder ,, normale’ Uberlappungswinked (gg) einstellen konnten.

Dawir mit f = 1, also mit r = X, rechnen, setzen wir zur Beschreibung des Moddlls 1 diesen Wert in die
vg. Ausgangsforme der Energiegleichung ein, wodurch diese sich erheblich vereinfacht. Im Falle der
x —Abhangigkeit der Anziehungsenergie wird sie zu Egann = Eo + Eng: Fpa ]Jxoz- [X-Xo] -2, im anderen
Falle zu Egann = Eg + Epype Fua- 1% [X-%o] - 1. Wieleicht zu sehen ist, unterscheiden sich die Bahnener-
gien, der beiden Ansétze nur durch den Faktor nach der eckigen Klammer. Wir stellen nun vg. Formel
nach diesem Klammerausdruck um. Es ergibt sich dann im ersten Falle die Ausgangsforme 2 [x-
Xo] = {z: En1- (rua/re)? [360/(360-g5)]- 1/2-E¢ M(Enz: a1 1/X07). Somit fiihrt dieser Rechengang zu dem
Ausdruck x-Xo, den wir als Auslenkung (Dx) der Kerne aus der Nulllage (Xo) auffassen kdnnen, so dass
X - Xo = = Dx gilt.

Es verursacht also nur die Energieabsorption Unterschiede, die wir zur Beurteilung heranziehen kénnen,
welcher Fall bzgl. der Anziehungsenergie zutrifft. Mal3gabe fir diese Entscheidung ist, dass die gleiche
Energieabsorption im zweiten Falle eine nur halb so grof3e Auslenkung nach sich zieht, wie im ersten
Falle. Demnach gilt DXgai1 = Y2 DXraiz. ZU beachten ist, dass dieser Unterschied an der Stelle x = Xg
definitionsgemaid keine Bedeutung entfaltet. Aufgrund dieses Unterschiedes werden wir (weiter unten)
die beobachteten Grenzen des Grundbereiches (s. Bild 2) zwingend ableiten. Damit sind wir in der Lage,
zu entscheiden, welcher Fall bzgl. der Anziehungsenergie zutrifft. Wir halten daher dieses Moddl fir
anl@bar' Mit O = 90° erhalten wir den Ausdruck 2- [X-Xo] = {Z/rBZ' Eni ryi® 2/3-E0}/(EH1' MH1: 1/X02)
und damit die Formd # Dx = ¥ {Z/r g2 ry2- 2/3-Eo/Epa}- Xo/rya. In dieser Formd ist der Bahnwir-
kungsfaktor (z) die letzte noch zu suchende Grofie. An der Stelle x = X, also bei Dx = 0 geht die Formel
Uber in die Gleichung z/rg?: ry:? 2/3 = Eo/En; bzw. z = Eo/En;- 3/2- rg¥ry 2. Damit erhalten wir den
Ausdruck z = Eo/Epy- 3/2- (3/2- Xo9)/rus® bzw. mit Eqi=Eo-j ¥ und rui=xo-j /2 (s. Seite 12)
z=1j %29/ ? bzw.

z=9l "

Dieser Ausdruck ist eine Konstante, die unabhéngig von Orbitalradius, Uberlappungswinke und vom
Kernabstand ist. Da wir uns immer noch an der Stelle x = Xo befinden, gilt auch dieses Ergebnis natir-
lich fir beide Félle bzgl. der Anziehungsenergie. Damit entscheidet tatséchlich nur die Gréf3e der bei
gleicher Energieabsorption auftretenden Auslenkung (Dx) Uber die Frage, welcher Ansatz auf die An-
ziehungsenergie zutrifft.
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c) Bestimmung der Grenzen des Grundbereiches

In diesem Kapitel wollen nun ableiten, welcher Ansatz mit den beobachteten Grenzen des Grundbereichs
am besten vereinbar ist. Bei genauem Ausmessen des vg. 2.Bildes kdnnen wir als untere Grenze rd.
0,8°A und als obere Grenze rd. 1,8°A ablesen. Der Grundbereich wird durch diese maximal zuldssige
Auslenkung aus der Nulllage  begrenzt. Uber die  Ausgangsforme 2-[x-
Xo] = {z- Enr- (rua/rg)?- [360/(360-gp)]- 1/2-Eo Y(Eny- rni- Uxo?) ergibt sich mit rg® = 3/2-xo° die Aus-
lenkung (xDx) in Abhéngigkeit des Uberlappungswinkds (gs) gemédR der allgemeinen Forme
+DXpaiy = Yo {ZIr 8% r1? [360/(360-gp)]- 1/2-Eo /Epa}-Xo?/rys und  damit  der  Ausdruck
+DXeann = ¥2-{2/3-2- 112/Xo> [360/(360-0g)]- 1/2-Eq /En}- Xodr . Wir setzen nun z=9/j "2 ein und
erhalten den Ausdruck *+DXpain = ¥2-{2/3-9/j "2 (ru1/xo)* [360/(360-g)]- 1/2-Eo /E s} Xe2/ru1 bzw.
+DXean1 = Y2 {3/2- 1j ¥2.[360/(360-gs)]- 1/2-1/j ¥%}-4fj 2.1y Damit ergibt sich
+DXean1 = Y2 {6/j "% [360/(360-gs)]- 1/2-4/j "%} 11 bzw.

+DXpaiy = [360/(360-08)- 3/2 - 2] ryafi 7 = (0s-90)/(360-08)- 2: rafi "

Hier wurde im rechten Teil der Gleichung auf gs =90° Bezug genommen. Dieser rechte Teil bringt an-
schaulich die Symmetrie - Eigenschaft des Uberlappungswinkds zum Ausdruck. Entsprechend dieser
Forme erhalten wir mit gg =0° flr +DXgq1 =-0,335°A und damit x = Xo + Dx = 0,800°A bzw. mit
Os =180° flr £Dxgqi1 = +0,670°A und damit x = Xo+ Dx = 1,808°A. Wir sehen, dass die Auslenkung
(Dx) asymmetrisch ist, der Uberlappungswinkel (g) dagegen symmetrisch. Wir sehen, dass diese Ergeb-
nisse mit den aus Bild 2 abged esenen Grenzen Ubereinstimmen. Damit sind sowohl unsere Uberlegungen
bzgl. variablem Uberlappungswinked als auch die definitionsgemal? vorgenommene Festlegung gg =90°
von den vg. Ablesewerten abgedeckt! Da DXpgip = Y2 DXparz  ist, ergibt sich umgekehrt
DXpai2 = 2- DXpaiz. Um auch im Falle der nicht gegebenen x —Abhangigkeit der Anziehungsenergie die
gleichen beobachteten Grenzen zu eziden, missen die Uberlappungswinkd mit der Forme
+DXea12 = 2- [360/(360-05)- 3/2 - 2]- ra/j ™ berechnet werden. Entsprechend dieser Formel erhalten wir
mit gs = 51,4145° flr +DXpq2 =-0,335°A bzw. mit gs =144,0137° flr +DXgq2 = +0,670°A. Zwar
existiert damit eine rechnerisch zulassige Lésung, jedoch sind die zur Losung erforderlichen Uberlap-
pungswinkel nicht zugleich auch als Grenzwinke besonders ausgezeichnet. Damit ist endguiltig ent-
schieden, dass die Anziehungsenergie vom Kernabstand (x) abhangig ist!

d) Modell 2: Energieabsorption fuhrt zur Veranderung des Orbitalradius

In dem Falle, dass der Uberlappungswinkel iiber alle Kernabstande (x) konstant 90° betragt, fhrt jede
Verédnderung des Kernabstandes unmittelbar zu einer Verénderung des Abstandes r(x) zwischen Elekt-
ron und Kern, sowie Uber das vg. konstante 3/2 -Verhdltnis zugleich auch zu ener Verdnderung des
Orbitalradius (rg). Dass sich Orbitalradien durch Energieabsorption andern, ist nichts Neues und uns
schon aus unseren Untersuchungen zum Wasserstoffatom bekannt. Entsprechend der im Kapitd , All-
gemein® aufgefiihrten Formel gilt r(x) = Xo: [(2/j 5% = x/xo)/(2/j 5% + x/xo) — 2]**. Gegen dieses Modell
besteht der Einwand, dass sich die Grenzen des Grundbereiches mit dieser Forme nicht bestimmen las-
sen. Fur den 2.Fall der Nicht -x —Abhéngigkeit der Anziehungsenergie erhalten wir einen erheblich
komplizierteren Ausdruck fir r(x), den wir hier nicht angeben, weil dieser Umstand nicht gerade fur
diesen Ansatz spricht. Der Vollsténdigkeit halber sei erwahnt, dass sich an der Stele x =X, dann
r @Xo- 3/2- (2/j ¥ — 1) = 1,097- x, ergibt.

e) Modell 1/2: Ursache der Bahnwirkung

Die hier durchgefiihrte Untersuchung zur Ursache der Bahnwirkung gilt fir beide vg. Moddle. Das
Vidfache (z) der Bahnwirkung ergab sich im Moddl 1 zu z = 9/j "2 Dieser Ausdruck bezieht sich auf
die eingangs verwandte Normierungsgrof3e Ei = h- Ry und gilt an der Stelle x = Xo, bezieht sich also
auf den  Bahnradius  rg = 3/2Y2 x,. Dem entsprechend ist an dieser Stele
2rg® = 9j ™. (213- Uxo?) = 6l] "% 1xo°. Es ergibt sich tber z/rg® = 6/j " (Urp.® -j “?/4) die Formel
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Zlrg® = 3/2- 1/j 2 Urps®. DaEo/Eny = 1/j 32 ist, konnen wir diesen Ausdruck in die letzte Forme ein-
setzen und erhalten Uber zirg® = 3/2-E¢/Enr- Urpy® bzw. umgestelt nach Eo, die Forme
Eo =z En1- rH12/r32- (4/3 ]/2) bzw. den Ausdruck

Eq=2 Epy-ryirg® [360/(360-05 )]- %

Hier ist unser Definitionswert gs = 90° einzusetzen. Mit dieser Forme erscheint also wieder die Nor-
malform der Bahnenergie (Eg), wobel diese jedoch hier gleich der Nulllage - Energie (Ep) ist. In der
Nulllage (x = Xo) gilt dso die Uberraschend einfache Beziehung

Eg=Ey

Demnach stellen sich z und rg im H," - Molekill gerade so ein, dass die Bahnwirkung in der Nulllage
exakt der Nulllage - Energie (Messwert rd. 15,0 eV) entspricht. Demnach miissen sich an dieser Stelle
ale anderen Energien gegenseitig aufheben. Diese Aussage wiederum ist eindeutig durch die in das vg.
Rechenschema eingegangenen normierten Formeln belegt, die nachweislich uneingeschrankt gliltig sind,
da sie sich aus den allgemein bekannten und giiltigen Formeln fir Ladungskréfte und -energien ergaben.
Gerade diese Ubereinstimmung mit unserer normierten Form der Bahnenergie ist ein weiteres Argument
fir die Richtigkeit der zur Bestimmung des Orbitalradius vorgetragenen Ansétze!

10. Zusammenfassung der Ergebnisse fiir den Bereich des Grundzustandes

Damit haben wir, fir den Bereich des Grundzustandes, der in Umgebung des Energie - Minimums vor-
herrscht, durch begriindete physikalische Formeln sowie allein durch die beiden Annahmen , hdftige
Ladungsenergie und ,, Uberlappungswinkel in der Nulllage gleich 90° die Potenzialkurve zwingend
hergdeitet. Es sind sicherlich nicht alle Fragen beantwortet, aber es zeigt das Ergebnis doch die Tragfa-
higkeit unserer Methode. Vor allem haben wir hiermit erstmals ein physikalisch begriindetes Verstand-
nis fir die dementaren Zusammenhénge in einem Molekl erarbeitet. Demnach setzt sich die Potenzial-
kurve im Grundbereich aus vier unterschiedlich zu begriindenden Energieanteilen zusammen, die sich
rechnerisch auf drei Terme verdichten lassen. Unsere Betrachtungen liefern, im Gegensatz zur Néhe-
rungsl ésung Uber die Schrédinger — Gleichung, allerdings (praktisch) exakte Werte.

Damit sind wir prinzipidl in der Lage, in analoger Vorgehensweise, auch die an diesen Grundbereich
angrenzenden Ubergangsbereiche zu analysieren, was im folgenden Kapitel geschieht.

Wir sind auch in der Lage, die im Wasserstoff — Molekiil herrschenden Gegebenheiten zu analysieren.
Das Wasserstoff — Molekil konnte dahin gehend untersucht werden, ob sich auch hier in der Nulllage
ale , Ubrigen* Energien gegenseitig aufheben, ob hier die Bahnenergie in der Nulllage Null ist und ob
hier die gemessene kleine negative Energie (rd. -0,3 eV) einer magnetischen Anziehungsenergie zuzu-
ordnen ist. Auch kénnen die aus der Spektralanalyse des Wasserstoff — Molekll — lons vorliegenden
Messungen aus einer ganz neuen Sicht beurteilt werden oder es kann das zwischen den Elementarteil-
chen herrschende Kréftegleichgewicht definiert werden. Die Beantwortung all dieser sicherlich sehr
interessanten Fragen wiirde jedoch den Rahmen dieser Arbeit sprengen.
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11. Erganzungen

In diesem Kapitd werden die Ursachen fur den Verlauf der Gesamtenergie im 2Sg—Zustand in alen

drel Bereichen (Grundbereich, Oberer Bereich und Unterer Bereich) des H,™-Molekiils beschrieben. Die
Richtigkeit der den Phéanomenen zugeordneten Formeln bzw. die Zulssigkeit der getroffenen Ansétze
lasst sich daran erkennen, wie genau die Rechenwerte mit den abgelesenen Messwerten Uibereinstimmen
und daran, ob diese Ansétze ungezwungen aufeinander aufbauen.

9

L 712
|

Dieser Wert l&sst sich an der Stelle mit dem tiefsten Wert der Gesamtenergie (Nulllage mit x=xg) identi-
fizieren. Das Vidfache (z) repréasentiert das eigensténdige Phanomen der Bahnenergie-Erzeugung, die
sich als Elektronenhtille manifestiert.

Das Bahnenergie-Erzeugungs-Vidfache (z) ist Gber alle x-Abstande konstant. Es betragt z =

Im Grundbereich ist die Erzeugung von Bahnenergie neben dem Bahnwirkungsvidfachen (z) auch von

der GroRe des Winkes (s. Prinzipskizze) abhédngig. Der Orbitalfaktor betragt i = 360 1. Der
360- gg 2

Grundbereich endet somit ganz zwanglos bei 0°<y<180° bzw. an den zugehdrigen Stellen XpminSX<Xmax.
Der Orbitalfaktor wirkt nur auf das Bahnenergie-Vielfache (z) gemél3 zxf| g . Er hat auf die Ladungs-

energien keinen Einfluss, da diese von ganzlich anderer Natur sind. Der Orbitalfaktor ist aus mathema-
tischer Sicht erforderlich, um den Verlauf der Gesamtenergie (Eces(X)) flr jeden x-Abstand der Kerne
innerhalb des Grundbereichs richtig anzugeben. Aus physikalischer Sicht reprasentiert er die Grof3e der
Orbital-Oberflache. Je grofRer die Flache wird, umso grofer wird die zusédtzliche Bahnenenergie-
Erzeugung. Das in Kapite 6a (s. Seite 11) dargestdlte Rechenverfahren, um eine Formd fir die Bahn-
energie herzuleiten -insbesondere die x-Abhéangigkeit der Elektron-Kern-Anziehung- ist so aufgebaut,
dass es sowohl den Verlauf der Gesamtenergie als auch die Grenzen des Grundbereichs wiedergibt.
Dazu genligt es schon, einen Orbitalfaktor in vg. Gestalt anzunehmen.

Im oberen Bereich ab XmaxSX<Xende (Xende iSt die Stelle, an der das Molekil zerfdlt), erfolgt die Erzeu-
gung von Bahnenergie gemald ys=180° (das ist bei max. mdglichem Auseinanderziehen (Streckung) der
beiden Orbitale zu zwei Vollkugen). Da aber die Streckung Uber den Grundbereich hinausgeht, wird
angenommen, dass dieser Bereich durch eine im Vergleich zum Grundbereich modifizierte Erzeugung
der Bahnenergie charakterisiert ist (Zunahme der Gesamtenergie lauft ja gegen Null). Es tritt der Ab-
standsfaktor f,o(x) als selbsténdige Grof3e in Erscheinung. Weil aber damit der Gesamtenergieverlauf
nicht annahernd genau bzw. vollig abweichend wieder gegeben wird, muss fir den oberen Bereich eine
weitere selbstandige GroR3e, der Bereichsfaktor f, , (X) eingefiihrt werden. Es tritt also kein neues Pha-
nomen in Erscheinung sondern immer nur die Bahnenergieerzeugung (z) alerdings nun, wie hier be-

360 1
hauptet, modifiziert. Ingesamt gilt zx—————— %= xf_5(X) xfy 5 (X) .
p g gt 2% — 20’5 22(X) xfi 2(X)
Im unteren Bereich von 0°ASX<Xmi, ist Yg=0° (das ist max. mogliches Ineinanderlaufen (Stauchung)
der beiden Orbitale zu einer Vollkugd), wir angenommen -da die Stauchung Uber den Grundbereich
hinausgeht, dass hier als zusétzliches Phdnomen eine verminderte Bahnenergieerzeugung stattfindet. Es
tritt hier der Abstandsfaktor f,1(X) als selbsténdige GrofRe in Erscheinung und der Bereichsfaktor

360 1
., (X). Ingesamt wirkt hier zx———x=xf_;(X) Xf1(X).
«2(X) . Ing 200- 0 2 T2 *fka(®)
Die L 6sung wird nach Aufstellen der fur alle Kern-Kern-Absténde ,,x* und fir alle r(x)-Abstande E-
lektron-Kern giltigen Formen fur Bahn- und Gesamtenergie, fur jeden einzelnen der vg. Bereiche mit
folgendem Schema durchgefuihrt:

- Erstens, Ermittlung von r (Abstand Elektron-Kern) und rg aus der Molekil-Geometrie.

- Zweitens, Ermittlung von f, (Abstandsfaktor) aus der Gleichung fir die Bahnenergie.
- Drittens, Ermittlung von fy (Bereichsfaktor) aus der Forme fir die Gesamtenergie.
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a) Aufstellen der allgemein gultigen Formel fir Bahnenergie:

Hierzu greifen wir zurtick auf die in Kapitd 6a, letzter Absatz (s. Seite 12) und Kapitd 6b, erster Ab-
satz (s. Seite 18) aufgefuihrten Formd fiir die Bahnenergie. Demnach gilt folgende Gleichung:

I-O:

" ; 2
EB:GQEO_ZYEleng_}_%qulWHlxx_}_EHl"rHlxxE:(fZ)xszHlyrle L, 360
g o 58 %2 2 (o2 2 360- gp

Q|

Es ist wichtig gleich zu Anfang darauf hinzuweisen, dass auf der linken Gleichungsseite Ausdriicke
stehen, die aus dem Rechenverfahren (s. Kapitd 6a, Seite 10) hergeeitet wurden. Dieses Rechenverfah-
ren beschrankte sich dort jedoch nur auf den Grundbereich (zur Begriindung s. Nebenrechnung auf
S.24 unten). Im Grundbereich ist f,=1.

Im Rahmen dieser Ergénzung ist nunmehr eine allgemeine Einfihrung von f, erforderlich, da wir auch
den unteren und oberen Abstandsbereich betrachten wollen. Der Faktor f,2z (Bahnwirkungsvidfache) ist
erforderlich bzw. so zu wéhlen, dass die Gleichung fir jeden x-Abstand erfillt ist. In der ersten Klam-
mer steht der gemél Rechenverfahren (s. Kapitd 6a, Seite 11) hergeleitete mathematische Ausdruck
(lifert die Grofe des Wertes) fur die 1. Bahnenergie, in der zweiten Klammer steht der mathematische
Ausdruck fur die 2. Bahnenergie, und auf der rechten Seite steht der allgemein glltige physikalische
Ausdruck fur das tatséchlich herrschende Phénomen der Bahnenergie, die sich als Elektronenhiille mani-
festiert. Demnach sind zu berechnen, rg (Orbitalradius), z (Bahnwirkungsvielfaches), r (Abstand Kern-
Elektron), f, (Abstandsfaktor) und fy (Bereichsfaktor). Um strukturbezogen weiter zu rechnen verwen-

den wir die beiden Formeln geméR Kapited 6a letzter Absatz (s. Seite 12) E,, =E,>% ¥? und

. 2
. r
Myy =T % wobe j :%m 2. 4 ist, sowie fy° = rB—Z Der Ansatz dieser , sehr genauen Annéhe-

rungsformeln* mit Bezug auf die GrundgrofRen des Wasserstoffatoms ist gerechtfertigt. Zum einen erge-
ben sich praktisch exakt die Messwerte wieder (z. B.: Nulllage x,=1,132°A und Nulllage-Energie
15,0 eV), zum anderen und das ist der eigentliche Grund, ist zu erwarten, dass wir durch diesen Ansatz
Ruckschlisse insbesondere auf Struktur und Wesenbeziige der eementaren Phanomene innerhalb des
Molekuls ziehen kdnnen. Es ergibt sich fur Eg die Gleichung:

1. Term 1. Term real es Bahnenergie-Phdnomen
1. Bahnenergie 2. Bahnenergie adaguate Bahnenergie
¢ Eo 32 2 aE"50>13/2><><0>L2 Eo>13/2><xo% . X0’ 4 1 360
CEq- 2% T+C XX + X X0 += f_ xzxE )1-3/2\, 4~y
0 - 2 2 D4 0 2 .2
é X0 T é X0 r Xo T fg<xr< 2 360- ¢
2} 2}
2.Term 2. Term
1. Bahnenergie 2. Bahnenergie

Sowohl die linke als auch die rechte Seite der Gleichung ergeben jeweils die Grol3e der Bahnenergie.
Nach Division durch Eq erhalten wir

& 2 0 2
Eg =Eg%1- 5/2+1>i 5/2, X 4 5/2 X0 X})(L?: fpz. 712 %" 1.1 360 €y
2 Xo 2 2 Xop fg? (2 4 2 360-1g
Mit der Einfohrung von a= 2%y 72,11, 360  yerinfacht sich der auf der rechten Glei-
52 42 360- gg

chungsseite stehende vg. Ausdruck fir die Bahnenergie zu

s 2 2 o} 2
(1)..Eg =y 81-j /2 +l>j 512, X 4j 5/2 xXLxlef: AXXLXEO.
2 X0 2 2 %5 2

Dierechte Seite der Gleichung ist guiltig fur alle x bzw. alle drei Bereiche, die linke Seite jedoch nur fir
den Grundbereich.
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b) Aufstellen der allgemein gultigen Formel fur die Gesamtenergie Eges:

Hierzu greifen wir zurtick auf diein Kapitd 5b, erster Absatz (s. Seite 10) aufgefiihrte Formd fir die
hélftig angesetzte AbstoRungsenergie , Kern-Kern* Ean = %2+ 2E 41+ I'y1- 1/X, auf diein Kapitd 5¢
(s. Seite 10) aufgefuihrte Forme fr die ebenfalls nur hdlftig angesetzte Anziehungsenergie ,, Kern-
Elektron* Ean = %2 2E1- i1 1/r2- X und auf diein diesem Kapitel , Ergénzungen” eine Seite
zuvor aufgefiihrte Formel fur die Bahnenergie. Gemal3 Kapitel 6a ,, Rechenschema* (s. Seite 11) gilt fr
die Gesamtenergie Eges = Eap - Ean + Eg. Mit den vg. Ausdriicken fur Eyy, 1y und mit der rechten

Seite der vg. Gl. (1) fur die Bahnenergie Eg = A - Eoigzll‘2 ergibt sich:

. 3/2 ' . 3/2 '
Eo XXO% Eo XXO’% g 0 xo2
(Z)EgeS: - 5 XX —_+AXEOX—2
X r X0 @ r
2 5/20
E =g 52,1,%0 g 52 Xo? K0T XL pgy KL %
ges — E0 % 0%
2 X r2 2 XO r2 8' 5/25

Wir ziehen E, und ¢ auf die linke Seite und erhalten die fiir allex giiltige Gesamtenergie:

E 1 _1X% x2 &l x, A
Q)% = = T wobei o= 22y 72 L L, 360
0 2 x & fg2 4 2 360-gg

Diese allgemeinguiltige Formd fur die Ge%lmtenerglewi rd in den ng. Rechenverfahren verwendet.

Nebenr echnung:
Zum Vergleich wollen wir nun eine Formel fur die Gesamtenergie angeben, wobe wir die linke Seite der
vg. Gl. (1) fur die Bahnenergie verwenden gemali

Eg. = Eg: (1-0%+%0% x/xo+¥60>?: X%/t % X/Xo). Es ergibt sich dann's. Gl. (2)

0 0
E ges = Eo ¢ 5/2x}x><_o_j 512 X0 Joo b o x 2 “+E, o E 14- 512, X 4j 5/2 Xo” L
g X r2 2 X0 5 < 2 X0 2 2 X}

Die linke Klammer stammt aus den Ladungsenergien, die rechte Klammer aus der Bahnenergie. Wie zu
sehen, hebt sich hier der Ausdruck mit x,%/r® auf und wir erhalten fiir den Verlauf der Gesamtenergie des
Grundbereichs

EgazEOxi?S x_x— +E >§1 i
e Xo;a

Wir ziehen auch hier Eo und @>? auf dielinke Selte und erhalten fur die Gesamtenergie:

(4)...Eg_°£xi d X0 0 88 1 1+1x_ gultig nur fur den Grundbereich.

Eo j5/2 62 ngjS/Z 2)(0g
Dasich die Ausdriicke mit x,%/r* herauskiirzt haben, hat im Grundbereich der Abstand Elektron-Kern (r)
keinen Einfluss auf die Gesamtenergie. Insbesondere geht die Abstof3ungsenergie (s. linke Klammer) nur
hélftig ein. Da aber diese Formd Uber alle x-Absténde des Grundbereichs Rechenwerte liefert, die mit
den Ablesaewerten aus der Potenzialkurve praktisch Gbereinstimmen, ist der Ansatz hélftiger Absto-
[ungsenergie berechtigt. Man sieht sofort, dass bei Ansatz voller Ladungsenergie fir jeden x-Abstand
einevie zu hohe Energie errechnet wiirde. Im folgenden Kapitd ,, Grundbereich* werden wir unter Ab-
schnitt , Drittens* vg. Gl. (4) nochmals herleiten, jedoch unter Verwendung der vg. fir alle x-Abstande
gultigen Forme.

5/2 1 52 X
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c) Untersuchungen zum Grundbereich (XminSXSXmax):

Es wird auf dieser Seite entsprechend des Hinweises in Kapitel 9a (s. Seite 17) die Herleitung der dort
aufgefiinrten Forme fir r2/xo” durchgefiinrt. Im Grundbereich ist das Bahnwirkungsvielfache durch den
Ausdruck 1/2- 360/(360-Yg)- fzo: fko mit f,0=1 und fxo=1 gegeben. Die Veranderung der

Bahnenergieerzeugung wird im Grundbereich ausschliellich durch die Anderung des Orbital-Winkels g
verursacht, der Bahnradius rg bleibt konstant.

Erstens, Ermittlung r (Abstand Elektron-Kern) und rg (Bahnradius) aus Molekiil-Geometrie;
Als Molekll-Geometrie fur den Grundbereich nehmen wir an, dass in der Nulllage (also bel x=xo) sich
ve Mit 90° als Mittelwert zwischen den Grenzwinkeln 0° und 180° einstellt. Damit beschranken wir uns

auf den Bereich XminSXS<Xmax. Andere x-Werte sind hier nicht zulssig. Es ergibt sich L§2:3/2- r?
und I'=Xp, wiein Kapitd 9a bereits gezeigt wurde.

Nulllage, Status bei y5=90°:
Mit der Verénderung von yg hebt oder senkt sich das Elektron auf der Mittel senkrechten der Achse M —
M. Be dieser Bewegung bleiben die Abstande r und rg unveréndert erhalten. Dadurch veréndert sich die
Lage der beiden Kerne p+ als auch die Lage der beiden Orbitalmittelpunkte M (s.u.).

5 go

e

Pl n

e o P

Zur Bestimmung von ,,r* verwenden die vg. Gleichung fir die Bahnenergie gemal3

& 2 0
(D). Eg =Eq ¥81- 5/2 +l>j 5/2><L+j 5/2><XL>&><L?:A>X&XEO.
2 X0 r2 2 Xop5  r?

Wir ziehen aus dieser Forme die Ausdriicke mit den Abhéngigkeiten von ,r* auf die linke Seite, klam-

E 2
mern den Ausdruck - —2 ><2x0 aus und erhalten, uns von rechts nach links durcharbeitend:
r
2 .
OZXO )EA_JS/lexlg:_ongS/lexi_J5/2+1gbzw
r 2 X g 2 X% 2
1 x 1
, jS/Z’% X 5241 ><7_1 7
X X
©)...~%- = 0 =270 1 iltigfir den Grundbereich,
f A-pSI2 X B A 1 xD
2 X 5/2 9 yax
0 & 2 Xy

25von 73 Aktualisiert am 23.03.2008



In Hinblick auf die Interpretation der Formd fir die Gesamtenergie, halten wir zundchst die Herkunft
der Elemente im Zahler auf der rechten Seite fest. Wir beginnen von rechts nach links. Der erste Aus-

1 . , :
druck, also der Zahlenwert —— resultiert aus dem 1. Term der 1.Bahnenergie. Der zweite Ausdruck,
J

also dear Zahlenwert -1 resultiert aus dem 2. Term der 1. Bahnenergie. Der dritte Ausdruck also

% X resultiert aus dem 1. Term der 2. Bahnenergie. Der 2. Term der 2. Bahnenergie ist wegen dessen
Xo

Abhangigkeit von ,r* (Abstand ,, Kern-Elektron*) im Faktor , A“ enthalten, als dem realen Bahnenergie-
phanomen. Wie wir bel der Forme fir die Gesamtenergie gleich sehen werden, kirzt sich jedoch im
Grundbereich der Nenner-Ausdruck der rechten Seite heraus, so dass dieser Ausdruck fir die Gesamt-
energie unerheblich ist. Der Ausdruck mit ,,A“ reprasentiert das Bahnenergiephénomen und der Faktor

1 X . .
— X— resultiert aus dem 1. Term der 2. Bahnenergie.

2 X%
In der Nulllage (x=Xo) und mit yg=90°gilt:

. 1 X, .
XZ JS/ZXEXIO'JS/Z-F]- jS/ZXE'jS/Z'Fl 1_j5/2x1
20— 0 = 2 = 2 bzw
5 .
r -j5/2>&>‘ﬁ+A -j5/2>&+A -j5/2>&+A
2 X, 2
2 1-j 5/2,1
Xo _ 2 . Lo
5 = 1,gultlg nur fir X=xo.
r A'J 2)(5

An dieser besonderen Stelle steigen wir nun in den eementaren Bereich hinab. Wir sehen sofort, dass

sichin der Nulllage die einfachsten Verhaltnisse ergeben, namlich I =Xo, wenn A=1 wére. Dawir in
der Nulllage, als dem Ausgangspunkt unserer Uberlegungen, auf mdglichst einfache Verhaltnisse auf-
setzen mochten, legen wir diese hier zugrunde.

360

Wir erhalten mit f = for poz 257280, 380 gy p-_ 2 y72,1.1.8.889
360- 90 g2 4 2 360- 90 52 42 3 &3g
fg? 9 2

Dies eingesetzt in vg. Gleichung fiir xo7/r? ergibt

) gzz , 7/2%%?_ ;4- 5/2
r fg 2
(5a)... = 1 o0
X0 1- =4
> |
Da der Wert der runden Klammer (A) in der Nulllage, also an der Stelle x = Xo, , 1“ ergeben soll, muss
auch der Ausdruck (z 12 X%) >(i2 xg) =1 sein. Da aber z und fz® von einander unabhéngig
fg

sind, muss jede runde Klammer fir sich den Wert ,, 1 ergeben.

(Diese Gleichung dient in Kapitel 9a (s. Seite 17) als Ausgangsbasis firr die dort ohne weitere Annahmen durchgefiihrte
Untersuchung, die dann im Grundbereich zu einer vollstandig richtigen Wiedergabe des Verlaufs der Gesamtenergie fihrt.

Dass dies kein Zufall ist, kann man daran erkennen, dass sich auch die Grenzen des Grundbereichs hieraus ableiten.)
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Es sind also, ohne zu rechnen, die Werte fiir z und fg® als Reziprokwerte sofort abzulesen. Es ist

f o= g undz = Die erste Verhdltniszahl (3/2) ergibt sich aus unmittelbar der Molekiilgeo-

B L7127

J

metrie an der Stelle x=x,, die zweite Verhdtniszahl bleibt somit brig und kann nur noch dem Bahnwir-
kungsvidfachen zugehorig sain.

Status bei yg=180°:

Bei ys=180° liegen die Orbitalmittelpunkte so, dass sich zwei Vollkugeln aushilden. Damit jedoch der
Abstand r zum Elektron erhalten bleibt, befindet sich die Lage der Kerne unterhalb der Achse M — M.

Yu= A0
fﬂ-&--hn'ﬁ«
|
I
|
] J 4 -
o E\ - o
® ' b
P Koo F
\
|
Karn |
] |
Fmﬁ.ﬁn" a . ) "
P il
1

Status bei y=0°:
Bei yg=0° fallen die Orbitalmittelpunkte zusammen und bilden eine Vollkugd. Damit jedoch der Ab-
stand r zum Elektron erhalten bleibt, befindet sich die Lage der Kerne oberhalb der AchseM - M.
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Zweitens, Ermittlung von z aus der Gleichung fir die Bahnenergie:

Im Kapitel 9b wurde bereits gezeigt, dass im Grundbereich z = % gilt und eine Konstante ist.
J
Drittens, Ermittlung der Formel fiir die Gesamtener gie Eges(X):

In diesem Abschnitt wollen wir die Formd fir die Gesamtenergie herleiten. Dazu setzen wir den fir den

1 X 1+ 1
2 2'x. © . 5/2
X
Grundbereich giiltigen vg. Ausdruck fiir x¢7/r?, geméai 02 = 0 J — in die erste der bei-
r & A 1 x9

5/12 2 x.t
& 2 Xop
den Formeln (Forme mit ,, A*) fir die Gesamtenergie ein, gemal3
E 2 = o)
ges 1 _1 X0 + X0 G A 1 X hd

5/2 2 E 512 5 g
EO J 2 X r 8] 2 XO ﬂ
Der Ausdruck in der runden Klammer kirzt sich heraus. Um dies sofort erkennen zu kénnen, hatten wir

Eingangs den Faktor ,, A* eingefuihrt. Es vereinfacht sich nunmehr die Forme fur die Gesamtenergie
ganz erheblich. Es gilt:

A)...

E e X 0
4)..— x% 1% +§a;xl - 1+- ;2 =, guiltig nur firr den Grundbereich.
E, | 2 X 2 X, ] &

Dieser Energieverlauf Eg(X) ist innerhalb des Grundbereiches uneingeschrénkt glltig. Die Formd lie-
fert praktisch exakt die abgelesenen Messwerte. Aufgrund dieser prézisen Ubereinstimmung kann davon
ausgegangen werden, dass die im Grundbereich auftretenden Phénomene deren Redlitét entsprechend
hier beschrieben werden.

Auch in dieser Forme sind die zugrundeliegenden einzelnen Phdnomene den Elementen auf der rechten
Gleichungsseite eindeutig zugeordnet. Wir beginnen wieder von rechts nach links.

1 . ,
Der erste Ausdruck, also der Zahlenwert — - resultiert aus dem 1. Term der 1.Bahnenergie. Der
J

zweite Ausdruck, also der Zahlenwert 1 resultiert aus dem 2. Term der 1. Bahnenergie. Der dritte Aus-

druck also % x X resultiert aus dem 1. Term der 2. Bahnenergie. Der 2. Term der 2. Bahnenergieist
Xo

wegen dessen Abhangigkeit von ,,r* (Abstand ,, Kern-Elektron*) im Faktor , A" enthalten, als dem realen

Bahnenergiephanomen. Er tritt hier nicht mehr in Erscheinung, ebenso wie das reale Phdnomen der

Bahnenergie. Der vierte Ausdruck also % ><ﬁ représentiert die , Kern-Kern-Abstof3ung”.
X

Das v.g Herauskirzen von , A" bedeutet, dass im Grundbereich zwe gleichwertige Darstellungen mog-
lich sind, einmal Bezug von Egs auf den x-Abstand und zum anderen Bezug von Egs auf den Orbital-
winkd yg. Es besteht also eine eindeutige Abhangigkeit zwischen x und yg. Diese Abhangigkeit werden
wir nun im folgenden Abschnitt mit Hilfe der Bahnenergiegleichung herleiten.
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Im Grundbereich gilt fz=1, f,=1, fg?=3/2, z=9/¢", 0°<y<180° (S. 0.).

2
Diese Werte setzen wir in die Formd fir die Bahnenergie Eg :AxXLZxEO ein und erhalten mit
r

A:ﬂg 7212, 360 f, fur die Bahnenergie den Ausdruck
fg2 4 2 360- gg
EB :oni { 7l2x§>&)&xﬂ bzw. EB :E)E()xﬂ.
j 712 3 4 2 360-gg 4 360- gg
Somit gilt im Grundbereich die Bahnenergie-Gleichung:
® 2 0
Eg = Eg l- | 5/2+1>1- 5/2XL+1>1- 5/2 X0 XL%:EXE 360
2 X0 2 r2 X0 & 4 360 - (o] )

Diese Gleichung liefert flr r=xo und mit yg=180° bis yg=0° diein Kapitd 9c (s. Seite 20) berechneten
Grenzen des Grundbereichs und der maximalen Auslenkung Dx = X - Xg um den Nullpunkt (x=Xo).

)
Esiggi_j5/2+1>j 512, X 1y 52, X, X0 9.3 360
8 2 X0 2 X0 r2 = X02 B 4 360- (o] )

Nach Division durch ¢*? ergibt sich X -3, 360 1 1 .1

Xg 4 360-gg i 5/2 -j 5/2

Mit X = X + DX und ausklammern von ¢®? erhaltenwir 1+ 2= _1 &8, 360 .0, pzy,

X0 J 5/2 )§4 360- (o] g

1 a8 360
(6)... Dx=xg * X - 1%
i 5/2 §4 360-0g g

Mit yg=180° und yg=0° ergeben sich die Grenzen des Grundbereichs zu

@& 1 1 0 ® 1 1 0
(78)... Xmax = Xo *§1+—=%——7 bei yg=180° und (7b)... Xmin = Xg X§1- = %——=7 bel yg=0°.
& 2)°%5 & 41°%5

Ergebnistabelle fir den Grundbereich:

' Axin °A X=Xo+AX; Xo=1,136°A Egesin eV

0° -0,336 0,800 (exakt) 15,79 (15,8)
45° -0,192 0,944 15,22 (15,2)
90° 0 1,136 (exakt) 15,00 (15,0)
135° +0,269 1,405 15,29 (15,3)
180° +0,672 1,808 (exakt) 16,40 (16,4)

(In Klammern die Ablesawerte aus der gemessenen Potenzialkurve, s. Seite 7.)

Als néchstes steht die Untersuchung des unteren und des oberen Bereiches an. Dabei kénnen wir uns auf
die fur den Grundbereich geltenden Zusammenhénge, sowie auf die allgemeingultigen Formeln fur
Bahn- und Gesamtenergie stiitzen.

Aus didaktischen Griinden werden wir mit dem unteren Bereich beginnen, obwohl die Ablesewerte nur
den halben Bereich X, bis x=0 abdecken. Es wird sich zeigen, dass der untere Bereich leichter zu [6sen
ist, als der obere Bereich.
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d) Untersuchungen zum unteren Bereich (0sx<xmin):

Wir nehmen bzgl. der Molekil-Geometrie an, dass -ebenso wie fur den Grundbereich- der Bahnradius rg
konstant bleibt, d. h., der Orbital-Mittelpunkt M verbleibt an der gleichen Stelle, wieim Abstand

X=Xin. ES gilt I' 5°=3/2: Xo?. Im unteren Bereich ist das Bahnwirkungsvieifache durch den Ausdruck

1/2- 360/(360-0)- f1- fx 1 gegeben.

Erstens, Ermittlung von r; (Abstand Elektron-Kern) und rg aus der Molekil-Geometrie;
Wir nehmen bzgl. der Verkiirzung von r, (Abstand Kern-Elektron) auf kleinere Werte als xo an, dass
diese Verklrzung auf der im Abstand X=X, vorliegenden Lauflinie, e-p* der Protonen erfolgt.

W= =
ol pemanrnd .
\
W+
ll.'.
im ) .Il".,'
Kimim.
F 1 ~
Drodiif fomi
-
L
I I =X
Gemél} dieser Molekiil-Geometrie gl 1—1 = ( 1 o) (Strahlensatz) bzw.
5 o %min
(8)...n = xX und
Xmin

3
(8a)...rg = \/; xX0 -

Des Weiteren ist
2
2_.,2 & 0
(8b)... Ymin "= X0" - ¢ Xmin+ -
e2 o
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Zweitens, Explizite Ermittlung von fz; aus der Gleichung fur die Bahnenergie:

Mit a, = 4 y 712, 1.1, 360  yng
f812 4 2 360- gp;
& 52,1 502 152X  x2, X° _ o
Eg = Eg ¥1-j + 2 xX 42y 812,70 (X3 = A "L g, ergibt sich nach Division durch E,
X 2 2 xn T 2
0 r 0 g r
und mit yg;=0° und r=r,
B s, Ly, X Lise Xt x9 @ 72, %° 11, 360
& 2 Xo 2 02 X0h fgl 2 4 2 360-0

Wir setzen wieder ein fg;2 x;2 =r g12 und erhalten mit z = f,; >z, wobe ,-_ 9
772

& Xp° x 9 . Xo2 . Xo2

G1-j 5/2 )} NESETRTE o2 xX 5275 712x oleg&: fyx 79/2 712 .1, o2

§ XO 2 n® %oy rp” 4 2 i 8 rm
6 2

G- | 5/2+1>j 5/2XL+11- 5/2 X0 KO X fﬂyg:;xO _

§ 2 Xo 2 r12 X0 g 8 g,

Wir stelen nach ,f“ um und erhalten

2 50
_& m” 298 1 1+1XL+1:;XO >_>15/2

83 X02 3= & 512 2 Xo 2 r12 XOg

fn

: : 3 :
Auch im unteren Bereich soll rBl2 =§>§<02 konstant bleiben.
- 0
fﬂzgefgxg%- 1+ixX 41 X02 xl: 5/2
e3g & 2 Xg 2 n° Xog
. 2 0
Mit rq = xX ergibt sich dann fy= ae40X9 -1+ 114. 1 Xmin~ xlij 5/2 pzw.
Xmin €3g §j 52 2% 2 x2 X0 &
" 25
9)... fﬂzgei‘gxgei-l 1x , 1Xmin“ 9 52
e3g8i 5/2 2X0 2X><X0g
Diesen Ausdruck setzen wir in A; ein und erhalten mit  z = f,,>z, wobei ;= _ 2 und mit
L 7/2
J
2_1rp1” _3 Xmin2 -
=Y 5~ =5 X, Sowieys=0° aus
rn 2 X
A = f21’z>j 772, .1 360
fBl 4 2 360- OB1
2
A &_49%}#- EXL+1>Xm¢O 5/2_L>L 7/2>&>& 360 bzw
e3ggj 5/2 2 Xo 2 XXXO i 712 3 Xm|n2 4 2 360-0
29 2
;:}2 9 1 _1+1XL+1;Xm|n )(X -
j 8] 2 X 2 x%g G @ Xmin
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Nun fihren wir den speziellen Bereichsfaktor (fi1) ein (im Grundbereich war fco=1). Dies erfolgt
einfach dadurch, dass im Ausdruck fur A, beide Seiten mit fx; erweitert werden. Es ergibt sich

® 29 2 . L N
LA T N ¢ 1 1+1x1+1x><m;n+xx_xfm. Diesen Ausdruck setzen wir in die Forme fir
j 5/2 & 5/2 2 XO 2 X)(XO B Xmin2

2 P
die Gesamtenergie ein gemél Eg—% x 1 =1%,% xge Lex +l Xleg. Damit ist f4
EO J5/2 2 X r12 8 2 X0 J5/2 B
nicht in fx, enthalten. In der Basisforme fur die Gesamtenergieist fx; aber nicht erwadhnt, was bedeutet,
dass dort mit dem Wert 1 gerechnet wurde. Da nun aber fx; eingefuhrt wurde und nur auf A; wirken soll,
musste diese Vorgabe in der Basisforme auch umgesetzt werden. Es zeigt sich, dass mit diesem Ansatz
von fy, der abgelesene jeweilige Gesamtenergiewert Eqg(X) exakt getroffen wird. Mit vg. Ausdruck fir A,

2 2
X Xpmi
undmitL2='m—'2Irl ergibt sich
rn X
Egas 1 1 X 21 X Xmi 2 xo 2 A 0
I = XY =Gl Zx D fmin | min xfy1 T baw,
Eo j%2 2 x § 2x x2 x2 j5/2 +
2 2 ax o
Egasx%_lxx_o: 1 Xmin Xmin 1/2-1+lxi+1yxmin Qy X zfol
Eo j°2 2 x 2 x% x2 §° 2 Xg 2 X0 % Xmin
Eges(X) 1 1 x5 1 Xmin® &1 1 x 1 Xpn20
(10)... 55 4 min _ Tl 1+ x 2+ =xMin Sy o (x)

Mit dem Bereichsfaktor des unteren Bereichs fy1(X) haben wir ein mathematisches Verfahren (der

»physikalisch* begrindete Ansatz wird spéter daraus entwicket), um die zu jedem x-Abstand gehtrende
Gesamtenergie (hier sind es die jeweiligen Ablesewerte, s. Diagramm) exakt einstellen zu kénnen. Dazu
geben wir als Ege(X) den zu x-Abstand gehdrenden Wert der Gesamtenergie ein und berechnen fy1(x)
entsprechend. Nach Vorliegen der ,, physikalisch® motivierten Ansétze kann dann fx1_perecnnes EStIMMIt
werden. Diese berechneten Werte sollten dann die Messwerte exakt wiedergeben. In so weit dirfen sie
durchaus etwas von den Ablesewerten abweichen.

Verlauf fky_polynom iMm unteren Bereich

Xmin = 0,800 °A
0 ; Verlauf fi;, um abgelesene Werte Eges(X) exakt einzustellen /
0.8 _—
~

0,7
0,6
0,5 2
04 y =-1,8783x" + 2,8826x - 0,1043
0’ 3 R* = 0,9996
0,2 — : , , )
01 Problematisch ist, dass nur etwa die Halfte des Bereichs mit Ablesewerten abgedeckt ist.

0 T T T T T T T

0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8°A

—e— fK_abgelesen

Aus vg. Verlauf geht hervor, dass der Bereichsfaktor sich wie ein Polynom 2.Grades verhélt. Die Able-
sewerte der Messdaten decken nur den halben Bereich ab.
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Ergebnistabelle fir den unteren Bereich (x, ryund rg in °A, E in €V):

EGes [ EGes [

fzefx berechne berechnet abgelese-

X Z1=z+fz+fy fg2? _t r12 rg? mit fx ner Wert *)
0,799861 11,407432 1,500000 1,001070 1,290496 1,935744 15,8000 15,80
0,7 11,359442 1,958502 0,996859 0,988380 1,935744 16,4000 16,40
0,6 11,193098 2,665739 0,982261 0,726156 1,935744 17,1000 17,10
0,5 10,777893 3,838665 0,945824 0,504275 1,935744 17,9000 17,90
0,4 10,205731 5,997914 0,895614 0,322736 1,935744 19,1500 19,15

*)  Abgelesen wurden die Werte auf Basis des Potenzialverlaufs nach Original-Bildquelle, s. Seite 7. Dazu wurde die
dortige Kurve stark vergréfzert und genau ausgemessen. Der abgel esene Wert kann jedoch kleine Ungenauigkeiten in-
folge von Verzerrungen durch die Bildvergréf3erung enthalten. Es besteht keine Abweichung zwischen berechnetem
und abgelesenem Wert, da der Bereichsfaktor explizit angegeben werden kann.

Wir suchen den Verlauf von fxy(x) und den Verlauf der 1.Ableitung f’1(X). In obiger Formd (GI.10) ist

Eces nicht als Variable aufzufassen, sondern als bekannter Messwert, der fir den jeweiligen x-Abstand

einsetzt werden kann. Funktionscharakter hat somit nur der Bereichsfaktor fra(x). Wir kénnen schreiben

f
fk1(X) = % und zur Bildung der Ableitung die Quotientenregel anwenden gemafd
g(x
OO LA I 1 R
g 9 9
Eges . 1 1% .1 Xmin 1 1. X 1 Xmin®
=_9 -0y =AM g g = =l x4+ I g
EO j5/2 2 X 2 XXX j5/2 2X0 2 XXX0
Wie zu sehen, liefert g(x) fur kleine x immer grof3ere Werte, wahrend f(x) fur kleine x gegen null geht.

2
120 , LJfmn’ _ g

E
Sges, 1 1
j%2 2 x 2 xxxg

Im Grenzfall gilt f(Xx) =

E in2 0 & 26 Eg
ﬁ%:lﬁxxo- 1 Xmin * bzw. lex@X _ Xmin Tx 5 5/2 pw.
EO J X 82 2 X0 a 2 8 X0 o EGeS

e 29
= 1,855 0800°0 1500 _ s
2 8 1136 5 150,21

Der fir die Gesamtenergie angegebene Wert (150,21 €V) ergibt sich mit Hilfe der vg. explizit ermitte-
ten GI.10 fir fxy. Allerdingsist fx,=0, weil f=0 (g=11,8474385). Dieses Ergebnis bedeutet, dass bei
diesem minimal mdglichen x-Abstand Giberhaupt keine Bahnenergie mehr nach auf3en wirksam erscheint.
Es treten nur noch die Ladungsenergien in Erscheinung. Mathematisch gesehen ergibt sich fur x=0 die
Gesamtenergie Egeg = ¥ . Damit sind, mathematisch gesehen, alle Werte einschliefflich von x=0 zulés-

sig. Dieses Ergebnis steht im Einklang damit, dass sich in der Redlitét die Massekugel beider Kerne nur

bis auf den 2-fachen Kernradius annghern kénnen. Dieser betragt | =1,321569 X0 By (sog. Ele-

mentarlénge, s. ,Das All, Bernhard und Karl Philbert, Christiana Verlag Stein am Rhein, Seite 342).
Demnach betrégt der theoretisch kleinst mogliche Abstand

x =2 =2,643138x0" Bm= 0,00002643° A. Wir haben aber tiber die Bahnquantenbedingung
angenommen (s. Seite 16), dass das Elektron Bahnenergie bei c-Umlauf der statischen Elektronmasse
(mes) auf Radius des grofRRen Elektrons ry,, erzeugt, gemal (1/ 2h =1/ 2mgg X X2p ><rm) , wobel

(o=l %2 213215690 Bmx 2 37,358
ja 0934802201 1

wir also an, dass der kleinstmdgliche Abstand Elektron-Kern 1 yjging =1Xm +| sd, soergdbesich

2 - 0,024156° A (berechneter kleinst moglicher Abstand).

bzw. ry, =0,003884°A ist. Nehmen

33von 73 Aktualisiert am 23.03.2008



Uber X =1, eng Xmin / X, der theoretisch kleinst mogliche x-Abstand zu
X1_Keingt = (0003884 +0,000013215)x0,800/1136 bzw. zu X _iieing = 0,002745°A.

Eine bessere Ubereinstimmung kann nun nicht dadurch erreicht werden, dass, genauere® Eingangsdaten in die Berechnung
eingegeben werden. Der vg. um rd. 10-fach kleinere x-Wert wére nur zu erreichen, wenn eine unplausibel grof3e Anpassung
der Eingangsdaten (Xo, Xmin, Eo, Eces) angesetzt wiirde. So musste z. B. Eges rd. 1.500 €V betragen, was aber nicht der Fall
ist, denn es wurde fur fxy(x) der gleiche Formalismus verwendet, der im Bereich Xmin bis X=0,4°A noch sehr genau die
Ablesawerte abbildete oder es misste Xmin knapp 40% hoher liegen al's beobachtet (um den Differenzwert in der runden
Klammer entsprechend zu verkleinern) und xo und Eg sind ohnehin ziemlich eindeutig und kénnen daher nicht in der erfor-
derlichen GréfRenordnung variiert werden. Der vg. 10-fach kleinere x-Wert beruht aber auf einer falschen Definition von

Iy weinst. Tatsachlich gilt r1 xieinst=4*r m+A=0,015548362°A (s. Seite 49), womit sich X1_kens=0,010949°A ergibt, also ein nur
noch um rd. 2-fach kleinerer Wert ergibt. Allerdings gelten die vg. Anmerkungen bzgl. Anpassung der Eingabedaten auch
in diesem Falle. Der Formalismus fur fka(x) ist auch fir kleinere x-Absténde uneingeschrankt glltig und liefert fiir
x=0,024516°A fir die Bahnenergie den Wert null. Das bedeutet, dass an dieser Stelle nur noch die Ladungsenergien aus
Kern-Kern-Abstofl3ung und Elektron-Kern-Anziehung wirksam sind. Bei kleineren x-Abstédnden wiirde die Bahnenergie
negativ werden (was nicht mdglich ist) und das Molekil seinen Zusammenhalt verlieren (Existenzvernichtung, weil die
EinschlieRungsenergie fehlt). Daher stoflit das Molekil bereits ,weit®, d. h. hier rd. 0,024516°A, vor Erreichen des theore-
tisch kleinst mdglichen x-Abstandes an seine untere Existenzgrenze. Um diese Verhdltnisse zu erhérten, sollte die groft-
madgliche Anngherung und die zugehdrige Gesamtenergie experimentell ermittelt werden. Es kénnte dann anhand der
Experimente auch entschieden werden, in welcher Weise das Elektron in eéinem Mol ekil neben dem vs-Umlauf der Elekt-
ronmasse auf rg-Radius existiert (Massekugel mit A—Radius oder c-Umlauf der Elektronmasse auf rn-Radius).

Bzgl. der 1.Ableitung ergibt sich
E1x ) }::Xmin2 9

(}+f><72 N
11)..f'_ & 2 x° 2 x2%5 und
2
9 11X 1 Xmin
52 2% 2 xx
5 5
&%_Ex&_,_ixxmin gﬁ_}xi_ l::Xmin -
(12).. fxg _&Eo | 2 X 2 X% 5% 2 X 2 x2xg
92 ) ® 262
gi_l_,_})&_,_}xxmin -

Damit sind wir in der Lage den Verlauf des Bereichfaktors fx;(x) und dessen 1.Ableitung auf der
Grundlage der vg. expliziten Herleitung anzugeben (s. ng. Diagramme und Tabéll€).

Verlauf fx1_poiynom(X) und 1. Ableitung von fx1_explizit(X)
im unteren Bereich Xmin = 0,800 °A

1 2 —

09 y =-1,8783x? + 2,8826x - 0,1043

R? = 0,9996 \
038
07 |__y=-1,6610x + 2,6586x - 0,0633 P \
RP=1 / \
06 /
05

Verlauf ', explizit

0,4 7
0,3

2
0, Verlauf leiexpllzlt
0,1

0 ,_! T T T ! ‘ ‘ ‘

0.0 01 0.2 0.3 0.4 05 0,6 0.7 0.8°A

0,0242 ‘ ==K _explizit =m=fK_explizit == ==fK_abgelesen

Damit haben wir den Verlauf des Bereichsfaktors und der 1.Ableitung eindeutig identifiziert. Der Be-
reichsfaktor verhalt sich wie ein Polynom 2. Grades mit f'«1_poiynom(X=0,0242)=2,576834,

" k1_polynom(X=Xmin)=0 (nicht zu verwechseln mit der 1.Ableitung f k 1_expiizit(X=Xmin)=0,5) und
le_Ponnom(szmin)zl-
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Gleiches Diagramm, Y-Achse anders skaliert, um f'1(X) besser erkennen zu kénnen

Verlauf fx1 polynom(X) und 1. Ableitung von fxi explizit(X)
im unteren Bereich Xmin = 0,800 °A
45
40 y =-1,8783x2 + 2,8826x - 0,1043
R? = 0,9996
35
30 | y =-1,6619x2 + 2,6586X - 0,0633
. R2=1
25 \ Verlauf f K1_explizit
ol
15 \ Verlauf le explizit
10 \\\
5 e YUl
B e — \
0 - e e : : ‘ —
0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8°A
0,0242 =t f'K_explizit =m=fK_explizit = ==fK_abgelesen

Am Verlauf von ' k1 eqizit(X) ist zu erkennen, dass die Bahnenergieerzeugung sich am unteren Berei-
chende in eénem bis auf aulerste ,, gespannten” Zustand befindet. Der Gradient der Bahnenergieerzeu-
gung ist an der Stelle x=0 nicht definiert. Innerhalb von nur 0,05°A féllt er von 45 auf 10, um dann Gber
den restlichen Bereich (rd. 0,7°A) nochmals um 9,5 abzufallen und so am oberen Ende den Wert 0,5 zu

erreichen (s. obiges Diagramm).

Verlauf 1. Ableitung von fx1 poiynom(X)
im unteren Bereich Xmin= 0,797 °A
3
2,576834
2,5
y' =-3,3238x + 2,6586
RE=1
2
Verlauf f'Kl_PD‘ym)m

1,5

1
0,5

O T T T T T T T

0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8°A
0,0242 —s— PK_Polynom

Die Ableitung an der Stelle x=xnin ist null. Die Ableitung an der Stelle x=0 ergibt mathematisch 2,6586.
In der Redlitét ist die Stelle x=0 zwar nicht erreichbar, aber die Ableitung ist mit diesem Wert formal

gultig.
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Tabellenwerte zu vg. Diagramm

X f g fe1()=fg o g f'ea(x)= /g - fg'lg?
0,79986091 0,88769127 0,88769127 1 0,44766785 0 0,504305794
0,7 0,87914568 0,89396152 0,98342677 0,58450572 -0,13453711 0,801838895

0,6 0,85611832 0,91699319 0,93361469 0,79557723 -0,3420597 1,215853296

0,5 0,82236176 0,96684317 0,85056375 1,14563122 -0,68622794 1,78861668

0,4 0,78099225 1,06362519 0,73427394 1,79004878 -1,31981038 2,594100982

0,3 0,73342917 125427127 0,58474526 3,18230893 -2,68866133 3,790640049

0,2 0,67515271 1,67957751 0,4019777 7,1601951 -6,59966405 5,842607946

0,175 0,65644112 1,86971127 0,35109224 9,35209156 -8,75470637 6,645839513
0,15 0,63408857 2,12689079 0,29812935 12,7292357 -12,0750679 7,67748298
0,136 0,61913432 2,31397837 0,26756271 15,484851 -14,7843507 8,401371509
0,125 0,60561828 2,49134353 0,24308903 18,3300995 -17,5817597 9,073029089
0,1125 0,58769633 2,73614595 0,21478983 22,6297524 -21,8091191 9,982701939
0,1 0,56600812 3,0435244 0,18597128 28,6407804 -27,7190788 11,10414389

0,075 0,50344837 3,97116154 0,1267761 50,9169429 -49,620694 14,40577535
0,05 0,38237265 583743932 0,06550349 114,563122 -112,196738 20,88456818

0,04 0,2926288 7,24099889 0,04041277 179,004878 -175554982 25,70081044

0,03 0,14364884 9,58319912 0,01498965 318,230893 -312,440077 33,69587316
0,02416434 0 11,8474386 0 490,495584 -481,808341 41,40098119

x in °A (mit fx; berechnete Energiewerte s. Wertetabelle Seite 39)
Nebenr echnung:

In der folgenden Nebenrechnung wollen wir die Ableitung an der Stelle Xx=Xmin durchfiihren. Einsetzen

VON Xin fUhrt dazu, dass

fsg

2

=0 null wird, weil die rechte Klammer auf dem Bruchstrich null wird.

Damit ist fur diesen x-Abstand nur noch der Ausdruck f’'/g wirksam. Dies bedeutet, dass die Gesamt-
energie auf die Steigung und damit auf den Bereichsfaktor keinen Einfluss hat. Dies ist deswegen so,
weil diese Nahtstelle zugleich auch zum Grundbereich gehdrt, in dem neben dem Orbitalfaktor (fyg)
kein weiterer Bereichsfaktor auftritt bzw. f,=1 und fxo=1 ist. Im Grundbereich ist allein der Orbitalfak-
tor mafi3gebend fir die zusétzliche Bahnenergie und damit auch fir die zusétzliche Gesamtenergie. Erst
in den Bereichen, in denen der Orbitalfaktor ausgeschdpft ist, treten die besonderen ,, Spidréaume” in
Gestalt von Abstands- und Bereichsfaktoren auf.
Nachdem der Orbitalwinke yg den Wert 0° erreicht hat und somit der Orbitalfaktor den Wert eins er-

reicht hat und damit keinen weiteren Beitrag zur Bahnenergieerzeugung mehr leisten kann, ist die Lage-
anderung der Kernein Richtung Orbitalrand (in Ermangelung anderer Ursachen) als Ursache der Min-
derung der Bahnwirkung in Gestalt des Bereichfaktors fx;, anzusehen. Es ergibt sich nach unserer Rech-
nung en kleinst moglicher Abstand der beiden Protonen von 0,0246°A bei einer Gesamtenergie von
Eces=150,21 eV.

Zwar ist der Bezug auf x=0 entfallen, stattdessen nehmen wir Bezug auf den Mindestabstand.
x=0,0246°A. Daher ist die Ableitung an Stellen x<0,0246°A nicht definiert, d.h. wir dirfen nicht die
Ableitung an der Stelle x=0 durchfiihren. Diesist sinnlos.
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Drittens, Untersuchung der physikalischen Struktur Bereichsfaktors fy;
Das folgende Kapitd dient dazu, dem expliziten Bereichsfaktor als Polynom 2.Grades eine ,, physikali-
sche' Struktur zuzuordnen. Esist

fk1(X) = axx? +bxx+c bzw. f 'k1(X) =2axx+b (1.Ableitung). Die Ableitung dieses Polynoms
ist nicht zu verwechseln mit der Ableitung nach expliziter Herleitung. Die Gleichung beinhaltet drei

Parameter. Die Bestimmung der einzelnen Parameter gelingt nur, wenn drel Randbedingungen festge egt
werden konnen, die fir das besondere Verhalten der Bahnenergieerzeugung mal3geblich sind.

1.)...fk1 (X = Xmin) =1, bem Bereichsiibergang soll keine Unstetigkeit auftreten.

2.)...T k1 (X=Xmin) =0, Steigung des Polynoms ist null. Zur Begriindung greifen wir auf den vg.
Verlauf von fx; zuriick (s. Diagramm mit Polynom). Esist sofort zu sehen, dass die 1.Ableitung des
Polynoms (dieses suchen wir ja zu bestimmen) an der Stelle X=Xmin Null ist. Dieser Ansatz bedeutet,
dass beim Ubergang vom Grundbereich in den unteren Bereich es unerheblich ist, dass sich die Protonen
mit veranderter Richtung auf der Verbindungslinie,, e-p* bewegen, die zwischen den Punkten e bei x=0
und p bei y=180° liegt (s. ng. Bild_L aufwege der Protonen):

Loufutge oler Brofon s

€. =0
f_ﬂgﬂ?‘%

{%v‘ Zeraced, |-Pnﬁ.-,r Fereich l Gberey Teeeh
lrmndSered Prusaldunied

Um zu erkennen, dass sich die Richtung des L aufwegs von Bereich zu Bereich veréndert, wurden die
drei Molekiil-Zusténde —wie dargestellt- Ubereinandergelegt. Demnach knickt (wie wir spéter sehen
werden) auch mit Eintritt in den oberen Bereich (X>Xma) der Laufweg etwas ab und verlduft dann weiter
bis zum Orbitalrand. Es wird sich zeigen, dass dieses Abknicken der Laufrichtung sich auf den Be-
reichsfaktor fir den oberen Bereich auswirkt und die eigentliche Schwierigkeit bei dessen Definition des
ausmacht.

Y .
3)...f'k1(x=0) = +—"M_ positive Steigung am Ende des unteren Bereichs (x=0).
K1 1
- Xmin

2
Die positive Steigung an der Stelle x=0 ist am Verlauf von fi; zu erkennen (s. vg. Diagramm). In der

Realitét werden keine x-Abstande kleiner als x = rd. 0,0242°A erzidt (theoretisch x3 2| ).
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Die Regressionskurve des Polynoms von fy(x) liefert f'Kq(x =0) = 2,6586. Dieser Zahlenwert ent-
Ymin _ 1063274016
1 0,800

5 Xmin

dient des Bereichsfaktors an der Stelle x=0. Diese Verhdltniszahl definiert sich an der Stdle X=Xyn. Bél
kleineren x-Abstanden bleibt diese Verhaltniszahl entsprechend der Ausrichtung des Laufwegs der Pro-
tonen in Bezug auf die Mittelsenkrechte der Kernverbindungslinie erhalten (s. Bild Laufweg der Proto-
nen). In Konsequenz davon definiert sich der Elektron-Kern-Abstand r;(x). Da der Orbitalfaktor seinen
Minimalwert eins angenommen hat (eine Vollkugd), tritt nun der Einfluss der beiden Protonen (indirekt
well Uber den Gradienten) der Gestalt in Erscheinung, dass die Kern-Kern-Abstofl3ung die Protonen wei-
terhin auf der Laufrichtung neben bzw. schrag zur Mittesenkrechten hélt. Dieses Verhalten bleibt, bis
die beiden Protonen wie , harte® Kugeln aneinander stoRen mit X = 2| . Es stdllt sich dann der fir diese

theoretisch groitmagliche Anndherung zugehdrige Wert der Gesamtenergie entsprechend ein.

spricht genau dem Verhdtnis X2 =2,6582 . Diesist der theoretische Gra-

Daher ist eine weitere Gleichung, um die an der Stelle x=0 auftretende Gesamtenergie einzustellen, ent-
behrlich, da an dieser Stelle ein definierter Energiewert nicht existiert. Im oberen Bereich ist das jedoch
anders. Dort ist das Molekil bis zur Stelle Xx=Xenqe Stabil und besitzt einen endlichen Wert (18,05 eV),
weshalb dort ein entsprechender Ansatz zu treffen ist. Aus diesem Grunde verlauft der Bereichsfaktor
im oberen Bereich als Polynom 3.Grades und im unteren Bereich as Polynom 2.Grades.

DieGl. f k1 (Xx=0)=0 kommt nicht in Betracht. Mit ihr sollte erreicht werden, dass der Bereichsfak-

tor bis zur Stelle x=0 auf die Bahnenergie-Erzeugung einwirken kann. Wie die explizite Herleitung von
f'ka(X) jedoch zeigt, I&sst es der mathematische Formalismus zu, dass der Bereichsfaktor bis zur Stelle

x=0 auf die Bahnenergieerzeugung einwirken kann. In diesem Falle musste mathematisch gesehen eine
unendlich hohe Gesamtenergie angenommen werden. Vg. Ansatz entfallt daher.

Nach diesen Erlauterungen der Ansétze fuhren wir die Berechnung der Parameter fur ein Polynom
2.Grades durch. Aus der 3.Gleichung folgt, dass

Y .
b=—"N_ g
1,
2 min
Somit ergibt sich aus der 2. Gleichung
Ymi Y
0= 22X+~ baw. a=- —MT
= XX Xmin
2 min
Damit erhalten wir aus der 1.Gleichung
Ymi Ymi
1=- m|n2 min2+ 1 T XX +C bzw. € =1- Yip
Xmin Exxmin

Der Bereichsfaktor (quadratisch) ergibt sich zu

Ymi 2 Ynmi .
(13)... K1_ berechnef™ - m|n2 X +1&XX+@' Ymm)mlt

Xmi .

2 1 2
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Esergibt sich folgender Verlauf flr fx1_perechnet:

Verlauf fxq perechnet im unteren Bereich

Xmin = 0,800 °A

0 ; Verlauf fg;, um abgelesene Werte Egqs(X) exakt einzustellen f‘
0'8 y = -1,0394x° - 0,2114x? + 2,0741x /
0’7 R? = 0,9981
0’6 y = -1,8783x° + 2,8826x - 0,1043
0’5 R? = 0,9996
g,: Verlauf leﬁberechnet
0’2 y = -1,6619x° + 2,6586X - 0,0633

' R°=1
0,1 -

0 B T T T T T T T

0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8°A

Fiir den unteren Bereich fiihrt der Ansatz eines Polynoms ersten Grades zu unplausiblen Werten. Es miisste ra;?=3/2+r:%(x)
sein, also variabel. In diesem Falle kdnnte zwar fe1=Y min/Y2Xmin S€iN, was der Molekilgeometrie entspricht, aber ab x<rd.
0,3°A wére fe zu null geworden und es wére die bei 0,4°A abgel esene Energie kleiner als die bei 0,5°A, was aber nicht der
Fall ist.

Ergebnistabelle fir den unteren Bereich:

EGes I EGes I

fzefk_berechne berechnet abgelese-

X Z1=z+fz+fy fg? t rl2 rg? mit fxq ner Wert *)
0,79986091 11,395240 1,500000 1,000000 1,290496 1,935744 15,7880 15,80
0,7 11,285541 1,958502 0,990373 0,988380 1,935744 16,3270 16,40
0,6 10,989940 2,665739 0,964433 0,726156 1,935744 16,8994 17,10
0,5 10,556609 3,838665 0,926405 0,504275 1,935744 17,6815 17,90
0,4 10,025551 5,997914 0,879802 0,322736 1,935744 18,9721 19,15

0,3 9,414986 10,662958 0,826221 0,181539 1,935744 21,3941
0,2 8,666895 23,991655 0,760572 0,080684 1,935744 26,7051
0,1 7,265812 95,966620 0,637618 0,020171 1,935744 43,4706
0,05 4,008495 383,866482 0,430750 0,005043 1,935744 77,4407
0,024164337 0,000000 1643,502802 0,000000 0,001178 1,935744  150,2106 **)
X, rsund rgin °A, E in eV; fx siehe nachste Tabelle
*)  Abgelesen wurden die Werte auf Basis des Potenzialverlaufs nach Original-Bildquelle, s. Seite 7. Dazu wurde die
dortige Kurve stark vergréfzert und genau ausgemessen. Der abgel esene Wert kann jedoch kleine Ungenauigkeiten in-
folge von Verzerrungen durch die Bildvergrof3erung enthalten. Die max. Abweichung zwischen mit vg. mit der explizi-
ten Herleitung Ubereinstimmenden Ansédtzen zum quadratischen Verlauf und dem mit Ablesefehlern behafteten Able-
sewert liegt an der Stelle x= 0,5°A mit 1,87%.
**) |etzte Zeile aus vg. explizite Berechnung von fx1
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Ergebnistabelle fir den unteren Bereich ohne Ansatz des Ber eichfaktors fi;:

EGes [ EGes [
berechnet abgelese- abgelesen quadratisch
X Z; fg2 fzohnefy; ohnefk;  nerWert*) fii abgetesen  fi quadratiscn
0,799861 11,395240 1,500000 1,000000 15,7880 15,80 1,00106996 1
0,7 11,475731 1,958502 1,007064 16,5148 16,40 0,98986655 0,983426766
0,6 11,771387 2,665739 1,033009 17,6709 17,10 0,95087335 0,933614694
0,5 12,411308 3,838665 1,089166 19,5126 17,90 0,86839299 0,850563751
0,4 13,653693 5,997914 1,198193 22,5540 19,15 0,74747035 0,734273938
0,3 16,101005 10,662958 1,412959 27,9949 28,00 0,58474526 0,584745255
0,2 21,560636  23,991655 1,892074 39,4345 39,45 0,4019777 0,401977702
0,1 39,069541  95,966620 3,428584 74,8690 74,85 0,18597128 0,185971278
0,05 74,934860 383,866482 6,575979 146,5745 146,50 0,06550349 0,06550349
Xin°A,EineV

Die Regressionsformel fur den abgelesenen Verlauf liefert | apgelesen(x = xyyy) = - 2X,8783 0,800 + 2,8826 = - 0,12268

Das Auftreten der negativen Steigung bedeutet, dass fk1 ab einem bestimmten Abstand vor Xmin riickléufig wird. Soist die
Steigung bereits bei x=0,767°A zu null geworden und nicht erst bei x=0,800°A. Dies kann nicht sein. Das bedeutet, dass
die Ablesewerte nicht ganz exakt abgelesen wurden.

Die Regressionsformel fiir den physikalisch begriindeten Verlauf liefert

f 'k 1_berechnet(x = xyi,) = - 2:1,6619:0,800+ 2,6586 = 0 Und stetig fallende Steigung. Dieser Verlauf ist anzunehmen.
Die Regressionsformel fur einen kubischen Verlauf liefert f'q _kubisch{X = Xmin) = - 0,24358. Es gilt das gleiche, wie

fur die Ablesewerte, so dass dieser Verlauf ausscheidet.

Fazit:

Wie vg. Wertetabelle und Diagramm zeigen, liegt eine sehr gute Ubereinstimmung vor zwischen dem
Verlauf von fi_perecinet UNd f_angeiesen (Ablesewerte enden bei 0,4°A). Die berechneten Werte konnten
physikalisch bzw. phénomenorientiert begriindet werden. Damit erfasst unsere Untersuchungsmethode
die e ementaren Strukturen des unteren Bereichs sowohl qualitativ als auch quantitativ zutreffend. Die
im unteren Bereich flr den Bereichsfaktor geltenden Parameter konnten eindeutig identifiziert werden.
Damit ist fur den unteren Bereich die Struktur erkannt und damit auch die Natur des Bereichsfaktors.

Esist nun noch der obere Bereich zu betrachten. Hierzu stiitzen wir uns auf die bisherigen Ergebnisse
aus der Untersuchung des unteren Bereichs.
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e) Untersuchungen zum oberen Bereich (XmaxSXSXende) (Stelle mit Molekil-Zerfall):
Bzgl. der Molekiil-Geometrie nehmen wir an, dass der Orbital-Mittepunkt M an der gleichen Stelle
verbleibt, wie im Abstand X=X und L§2:3/2- XQ2 betragt, also auch hier konstant bleibt. Im oberen
Bereich ist das Bahnwirkungsvielfache durch den Ausdruck 1/2: 360/(360-180)- f75- fx 2 gegeben.

Erstens, Ermittlung von r, (Abstand Elektron-K ern) aus der Molekil-Geometrie:
Bzgl. der Verlangerung von r, (Abstand Kern-Elektron) grofRer as xo setzen wir an, dass diese auf der
im Abstand X=Xmax vorliegenden Lauflinie ,e-p" der Protonen erfolgt.

‘}t Watindlercing @tnes KHoms
i OF @ren XY 4

@:d’m.ﬂ‘ém(
__-.._.._KM
JMM
ax
6{9 */l Kinex ”—:
\\"\‘i"" :6)'
.| |
~J
________________ X
/ZKe-w(e
GemaR dieser Molekill-Geometriegilt r, = X, + Dr und Dr,? = Dx? + Dy?. Des Weiteren ist
2 2 2 2
il 0 2 2 1 Yimax -
ymax2+(;§me - _XO bzw. Ymax = X0 _ZmeaX bzw. 1 :1X0 _1_§2
€ e 7meax2 7meax2
4 4
e ('_)' e ('_)'
2 (;; XOZ 2XX
Dy? = Dx* x¢ -1—und Dr?= Dx2>4;1+1—-1—bzw (14)...Dr = Dxx—=2 .
é max - A meax2 = Xinae
4 P 4 2

Im Kernabstand X=Xenge Qilt mMit guter Naherung AX=%2Xmax, WOMIit Arenge=Xo DZW. roma=2Xo Wird. Der
Kern liegt dann genau auf dem Orbitalrand. Allein schon dieses besondere Merkmal rechtfertigt
den vg. Ansatz fir Ar. Aus diesem Grunde ist ein grofierer Kern-Kern-Abstand nicht moglich. Das
Molekil zerfallt. Die Tatsache, dass die Kerne an der Stelle X=Xenge genau den Orbitalrand treffen, ist —
wie die Berechnungsmethode zeigt- nicht als zufélliges Ergebnis einzustufen. So fuhrt z. B. eine Lage-
anderung mit r,=x¢+Ax zu einem Ay, das exakt nur ¥z so grof3 ist wie das vorgenannte. Da aber das
neue r, die Gesamtenergie nur geringfuigig verandert (well r e, NUr Wenig verschieden von r; yormer iSt),
bleibt auch der Term fe=Ay/Ax (anschlief3endes Kapitd , Drittens*) praktisch unverandert, was jedoch
be r,=xq+Ax, wegen fe="2¢Ay/Ax aber nicht mehr der Fall ist. Allein die als L 6sung ausgewahlte L a-

gednderung weist zugleich beide besonderen Merkmale auf: fe=Ay/Ax ist auch tatséchlich so und die

Kerne erreichen exakt den Orbitalrand!

. &1 10 _ 2 1 1
Mit X = Xg X1+ = x—— 7 egibt sich Dr = Dxx—————— mit Dx == xx- = xX
max 0 2-5/27 1 2 2 max
8 J g 1+ = x—
2j5/2

2
Damit ist fg,2 = 3/2# eine Funktion von x, wobe jedoch rg?=3/2ex,? konstant blebt.
)
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Zweitens, Explizite Ermittlung von fz, aus der Gleichung fur die Bahnenergie:
Mit a, = f2, 5 712 1.1 360

X— X—

2 4°2°360- ggyp
® 2 0 2
EB:on(;l_j 5/2+l>j 5/2::X +1)} 5/2::X0 ::X+:A2::XO >EO
2 Xo 2 r2 Xop r?

ergibt sich nach Division durch Eq und mit yg;=180° und r=r,

2 5 .2 2
S?L_j 512, 1y 52, % , 1 5/2.%0 X7 j 72,0 1L, 360
¢ 2 Xo 2 2 %% fag’ -2 4 2 360- 180

Wir setzen wieder ein f822 ><r22 =r g2° und erhalten mit z,=f,53z, wobel ,-_9

e

@ 5o 1.5 x 1 52 %" x9 72 1 %% 1 9 721 %°
C1-j +2 X+ %P::zzj L);ZLQ: fZZW. L);ZQ
§ 2 Xo 2 n° Xog 4 rgp” 2 j 8 rgo

FEe) 2 o} 2

C1- | 5/2+l>j 5/2><L+Ej 512,50 X *_ fzzxg&

8 2 Xo 2 r22 X0 4 r822

Wir stelen nach ,f“ um und erhalten

2_352yr322>£9>gel J1x 1 x02 x9. c/
L, =62 1

83 X02 36& 512 2 Xo 2 r22 XOB

2:

Im oberen Bereich soll (wie im Grundbereich und im unteren Bereich) rgo >§<o2 konstant bleiben.

N w

&Qofl 1+1 X 1 Xo X9.5/2

foo=p=2b— -
2T8Beg 2 2% 2 1,2 x5

, 2 2 2

) é 1 0 2Xp U @ X XX X XXn 0  3xXxXn 0

Mit rzzzexo+8%x-§xmaxg><—0 U :§XO+X 0 _ Zmax 770 = O0F baw
max

Xmax @ gxmaxfa

e e 2 Xmax O
.2
X XXn O . . ) 2 2 o
(15)...15% = — 0 ergibt sich dann f o @O L 4 1, X 1. X0 Smax X 2 5/2 paw,
Xmax @ e3g§ %2 2% 2 x?x? Xog

s 2--
(16).. 1, =20 1 1, 1,X 1 Xma 94 5/2

3p§ 52 T 2% 2 xxq g

Diesen Ausdruck setzen wir in A, ein und erhalten mit  z, = f,,>z, wobei ;= _ 9 und mit

[ 712
3. 2 2
2 X0 Xmax 2
r 3 X
f822 = 822 -2 - :Ev mazx und ys=180° aus Azz%g 7’%&%%
r2 X" XXo X fgo 4 - UB2
3} 25
p @021 1 X 1 Xme® O 52, 9 2 X L7210 360 pny
2 €30 5/2 2 X9 2 XXXg j 723 Xonen 2 4 2 360- 180
28 L2

i_(}i-1+ixi+l>xmi?>x%
J 5/2 & 5/2 2 XO 2 XxXO B Xmax2
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Nun fuhren wir —in analoger Vorgehensweise zum unteren Bereich- auch hier einen speziellen Be-
reichsfaktor (fi,) ein (im Grundbereich war fco=1). Dies erfolgt dadurch, dassim Ausdruck fir A,
beide Seiten einfach mit fx, erweitert werden. Es ergibt sich

28 2
A & X 0
5?2 KZZG—:/Z']-"'EXL Ev max % X foKZ.
& 2 X0 2 X*Xp é)Xmax

2 @ o)
3)... xi 1 XO Lx(}- 1xi+ifo2i
EO J 5/2 2 X r22 8 2 X0 J 5/2 :

Damit ist f,, nicht in fx, enthalten. In der Basisforme ist fx, nicht erwahnt, was bedeutet, dass dort mit
dem Wert 1 gerechnet wurde. Da nun aber fx, eingefiihrt wurde und nur auf A, wirken soll, musste
diese Vorgabein der Basisforme auch umgesetzt werden.

2 2 2 2
X0~ _ Xmax_ X0~ _ Xmax

Mit vg. Ausdruck far A, und mit 5 = > 5 5 ergibt sich
P X~ X0 X
2 2 e
_Eg% I 1X_ ge Lox Kmax” | Xmax” Az ><fK29 bzw.
2 2 28 2

Eges 1 Sl %0 1 Xmax” |, Xmax )ge 1 1 x 1 Xmax 9 x “fy
EO J 5/2 2 X 2 XXXg X 2 8] 5/2 2 X0 2 XXXg a Xmax2

E o (X X 20
17)..— ( )x_% 1X%,1 x& - x_+1x&—xfm(x)

E, | 2 X 2 X%, g 2 Xo 2 XX

Esist bemerkenswert, wie sehr das Rechenverhalten des oberen Bereichs mit dem des unteren Bereichs
Ubereinstimmit. Letztlich hétte es gentigt einfach GI.(10) zu nehmen und anstelle von Xpma Mit Xmin ZU
rechnen. Dies werten wir als ein Beleg fur die Richtigkeit des Lauflinienbildes der beiden Protonen und
damit auch des Ansatzes von ry(X) und rp(x). Da die Elementarteilchen nicht ,, wissen in welchem Be-
reich sie sich gerade aufhalten, darf es hier gar keine Unterschiede geben.

Ebenso wie fur den vg. Bereichsfaktor des unteren Bereichs f;(X) haben wir fiir den Bereichsfaktor
fk 2(X) des oberen Bereichs ein mathematisches Verfahren (der , physikalisch* motivierte Ansatz wird

gpater daraus entwickelt), um die zu jedem x-Abstand gehdrende Gesamtenergie (auch hier sind es die
jeweiligen Ablesewerte, s. Diagramm) exakt einzustelen. Dazu geben wir al's Ege(X) den zum x-
Abstand gehdrenden Wert der Gesamtenergie ein und berechnen fy»(x) entsprechend.

Nach Vorliegen der ,, physikalisch” motivierten Ansétze kann fiz perecnet DEStimmt werden. Diese berech-
neten Werte sollten dann die M esswerte exakt wiedergeben. In so weit dirfen sie durchaus etwas von
den Ablesewerten abweichen. Damit sind wir in der Lage den Verlauf des Bereichfaktors fi o(x) des

oberen Bereichs darzustelen (s. Diagramm):
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Verlauf fxo apgelesen iMm 0beren Bereich

1

.—\\-\Verlauf fxo, UM abgelesene Werte Egqs(X) exakt einzustellen
0,95 \\

0,9

Y = 0,0228x* - 0,2056x* + 0,4623x + 0,7031\
2 _

085 o \'\

08 \
0,75 T T T T T T T T

1,8 2,0 2,2 24 2,6 2,8 3,0 3,2 34 3,6°A
Xende
Xmax

‘ —s— fK _abgelesen

Aus vg. Verlauf geht ziemlich sicher hervor, dass der Bereichsfaktor sich wie ein Polynom 3.Grades
verhélt, weil die Messdaten den ganzen Bereich abdecken und R°=0,9998 betrégt.

Ergebnistabelle fir den oberen Bereich:

EGes I EGes I
berechnet abgelese-
X Z,=zfz+f fg2? fzofx berechn r22 Igo? mit fxo ner Wert *)
1,808278 11,398194 1,500000 1,000259 1,290496 1,935744 16,4000 16,40
1,9 11,375526 1,358672 0,998270 1,424733 1,935744 16,6500 16,65
2 11,329665 1,226201 0,994245 1,578651 1,935744 16,8500 16,85
2,2 11,227429 1,013389 0,985274 1,910168 1,935744 17,1500 17,15
2,4 11,142232 0,851529 0,977797 2,273258 1,935744 17,4000 17,40
2,6 11,064299 0,725563 0,970958 2,667920 1,935744 17,6000 17,60
2,8 10,986647 0,625613 0,964144 3,094156 1,935744 17,7500 17,75
3 10,904154 0,544978 0,956904 3,551965 1,935744 17,8500 17,85
3,2 10,838304 0,478985 0,951126 4,041347 1,935744 17,9500 17,95
3,61655638 10,687680 0,375000 0,937907 5,161984 1,935744 18,0500 18,05

X, rsundrgin °A, E in eV; fx siehe nachste Tabelle

*) Abgelesen wurden die Werte auf Basis des Potenzial verlaufs nach Original-Bildquelle, s. Seite 7. Dazu wurde die
dortige Kurve stark vergréfzert und genau ausgemessen. Der abgel esene Wert kann jedoch kleine Ungenauigkeiten in-
folge von Verzerrungen durch die Bildvergrof3erung enthalten. Es besteht keine Abweichung zwischen berechnetem

und abgelesenem Wert, da der Bereichsfaktor explizit angegeben werden kann.

Begrindung zur Einfihrung der Bereichsfaktoren:
Auch bel der Berechnung mit Hilfe der Schrodinger’ schen Welengleichung fiihrt man zur Anndherung

der Rechenwerte an die gemessenen Werte eine Naherung durch (LCAO) und zudem noch weitergehen-
de besondere Funktionen en, sog. ,, modifizierte Funktionen*, bel denen die Parameter fir jeden Kernab-
stand gerade so optimiert werden, dass die Gesamtenergie den minimalen Wert einnimmt. Mit der An-
nahme des Bereichsfaktors sind wir jedoch in der Lage, den Verlauf der Gesamtenergie iber den unteren
und oberen Bereich exakt(!) nachzuvollziehen und zudem ohne komplizierte Mathematik. Allerdings
sind auch wir bis hierhin nur genau so weit, wie die Berechnung tiber die Schrodingergleichung. Auf-
grund der in dieser Ausarbeitung verwendeten einfachen Strukturen zur Beschreibung der Wirkungswe-
se der Elementarteilchen kdnnen wir es aber wagen, einen Schritt weiter zu gehen, namlich physikalische
Ursachen fur die Bereichsfaktoren zu ergriinden, um dadurch ein besseres Verstandnis des Phéanomens

» Bahnenergie€" zu erziden und der Gbrigen Energien, die durch das Zusammenwirken der Elementarteil-
chen hervorgerufen werden. Dazu fassen wir die Bereichsfaktoren als ein egenstandiges Phdnomen
innerhalb der Erzeugung von Bahnenergie auf und schreiben dieses zusétzliche Phanomen dem Laufli-
nienbild der Protonen zu.
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Nun wollen wir die 1.Ableitung suchen.

Invg. Formd ist Eces Nicht als Variable aufzufassen, sondern als bekannter Messwert, den man fir den
jeweiligen x-Abstand einsetzen kann. Funktionscharakter hat somit nur der Bereichsfaktor fxx(x). Wir

f(x)

konnen schreiben fio(X) = T und zur Bildung der Ableitung die Quotientenregel anwenden ge-
g(x

man f'KZZ%_f__ f zg wobed
g 9 g
Eges 1 1 x 1 2 1 1 x _1.X 2
_L - = 0 xﬂundg——_l+_ + xﬂ|g
EO 15/2 2 X 2 XXXO j5/2 2 XO 2 XXXO
e 29
<;+;>Lg- ;XM—
f' X X2 XX() o
Esergibt sich (18)... — 8 ng und
g 1 1 X 1 Xmax
-l Ex—+ xR
j 52 2 Xg 2 XXX
29 2
gEEg 1_}@+1Xmax-xg11 1 Xmax~ @
(19) fxg _§F0 j¥% 2 x 2 %58 2% 2x2x5
'R 2 - 2
g ae 2o
1 1+1><l+ 1 Xmax
8| 5/2 XO 2 XXXOB
Nebenr echnung:
In der folgenden Nebenrechnung wollen wir die Ableitung an der Stelle X=X durchfiihren. Einsetzen
VvOoN Xma TUDrt dazu, dass f_zg =0 null wird, weil die rechte Klammer auf dem Bruchstrich null wird.
g

Damit ist fur diesen x-Abstand nur noch der Ausdruck f’'/g wirksam. Dies bedeutet, dass die Gesamt-
energie auf die Steigung und damit auf den Bereichsfaktor keinen Einfluss hat. Dies ist deswegen so,
weil diese Nahtstelle auch zum Grundbereich gehért, in dem neben dem Orbitalfaktor (fyg) kein Be-
reichsfaktor auftritt. Im Grundbereich ist allein der Orbitalfaktor mal3gebend fur die zusétzliche Bahn-
energie. Erst in den Bereichen, in denen der Orbitalwinkd ausgeschopft ist, treten die besonderen

» Spidraume” in Gestalt von Abstands- und Bereichsfaktoren auf.

Wir rechnen nun weiter und erhalten mit X=Xma:

2
a}y 0 1. Xmax" 2
- 2 x. .2 2 x 2%
%:8 e s 022‘: 'K 2 (X = Xmax) bzw.
1 _1+EXL+}XM
15/2 2 X0 2 Xmax X0
lxée X0 ) 19
2 X 2 XO+ -
(20)... f' 2 (X = Xmax) = &Xmax o_- 0266434 _ 4150071
1, Yma 1775382
j 572 X
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Wir fahren fort mit der Ableitung an der Stelle X=Xenge. Mit X 40 @r XX o (S Seitedl):

Bl %0 1, X’ ¢ 12 18
&2 Ma” 2 A 05 A 8%Xmax” X0 _ - 0,0666084
9 1 .1 max 1 Ximax g 1 5Xmax 2173331
und esist
Foes 1 1 % 1 oxmax” OL1 1 1 xma” ¢
fxg'_g EO J 5/2 2 2Xmax 2 2Xmax X)(Oﬂg 2 X0 2 4Xmax2 XXOB
92 - .2
ge 1 -1+£v2xmax +}v Xmax” 2
g /2 2 X 2 max X0
gEges 1 }){XO +1 Xmaxge§xi9
- E 5/2 4 x 4 Xy = &8 Xog
g2 % 1 E y 4,723367
G - 14+ S xemax

sz(X = Xende) =

- 0,0666084  0,54967 _ 0147021

2173331 4723367

Damit sind wir in der Lage den Verlauf des Bereichfaktors fx»(x) und dessen 1.Ableitung auf der
Grundlage der vg. expliziten Herleitung anzugeben (s. ng. Diagramm und Tabdlle):

Verlauf fK2_Po|yr10m(X) und flK2_e><p|izit(X) als 1-Ab|eitung von fK2_e><p|izit(x)

im oberen Bereich

Xende=3,617°A

1 T i = 7\
A - "
A —
0,8 3 2
y = 0,0228x°-0,2056x“ + 0,4623x + 0,7031
R?=0,9998
0,6
Verlauf flKl_expMzn
04 y = -0,0353x? - 0,1854x + 0,065
2 _

02 Verlauf fc1 explizit R =0,921

O T T T T T T T T T

1|6 18 2,0 2,2 2,4 2,6 2,8 3,0 3,2 3,4 6

-0,2 = =

Xmax=1,808°A

OA

‘—o—fK_eprizit —s—fK_explizit

fK_abgeIese'r_{

FuRRnote: Wie zu sehen, stimmen der explizite Verlauf und der abgelesene Verlauf hier exakt Uberein.
Dies muss so sein, da sich der explizite Verlauf auf die abgelesenen Energiewerte bezieht. Die Ermitt-
lung des kubischen Verlaufs erfolgt auf Basis noch zu definierender Parameter. Es wird dann der kubi-
sche Verlauf zugrunde gelegt, um Energiewerte zu berechnen, die dann ggf. von den abgelesenen Werten
abweichen konnen. Im nachfolgenden Diagramm ist der Verlauf der 1. Ableitung in einem anderen

MaRstab dargestellt.
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Gleiches Diagramm, Y-Achse ander s skaliert, um f'»(X) besser erkennen zu kénnen

Verlauf 1. Ableitung von fio_explizit(x) im oberen Bereich
Xende=3,617°A
-0,14 -0,147021
-0.145 175 150071 s
-0,15
\ Verlauf f'KziexpMzwt /
-0,155 N\ =
-0,16 N —
-0,165 N ——
-0,17 _ ——
0175 S~ —— 0,0353x? - 0,18 0,0
y = -0,0353x“ - 0,1854x + 0,065
(;Ol’ég R%=0.921
e Minimum|bei 2,45°A
‘0,19 T T T T T T T T T
1,6 1,8 2,0 2,2 2,4 2,6 2,8 3,0 32 34 3,6 °A
Xmax=1,808°A ‘—o—fK_explizit —=s— fK_explizit ===fK_abgelesen

Der Verlauf von f' k2 exqizit(X) folgt ener Parabel 2.Grades mit flachem Minimum bel x=2,45°A. Im
Bereich 1,8 bis 2,45°A fallt der Gradient von -0,15 auf -0,18. Im Bereich von 2,45 bis 3,6°A steigt er
an von -0,18 auf -0,1475°A. Ursache hierflr ist, dass die beiden Protonen, diein diesem Falle weit aus-
einander sind, sich dem Orbital anndhern. (Im unteren Bereich wird aufgrund der Nahe der beiden Kern
zueinander und der gleichzeitig gegebenen Néhe zum Orbital eine enorme Erhthung der Bahnenergier-
zeugung verursacht.) Der Gradient von f'« 2 eqiizt(X) ist nicht zu verwechseln mit dem Gradienten

f, K2_Polynom (X) .

Gleiches Diagramm, Y-Achse ander s skaliert, um fi »(X) besser erkennen zu kénnen

Verlauf fxo(x) im oberen Bereich
Ax = Xende = Xmax

Xende=3,617°A

! .—-\\
Lo
—
0,95 \\ ~
(o]
Gradient = Ay / Ax ©
09 S~ -
\ r'|
A 11
oS ~— 3
08 y_Polynom = 0,0228x%-0,2056x? + 0,4623x + 0,7031 y'_Polynom = 0,0684x2-0,4112x+0 4623\\
- U asemm ’ - ’ ’ ’ 0,7661715 L
0,75 T T . T T T T T T T
1,6 18 20 2,2 2,4 2,6 28 3,0 3,2 34 3,6°A
Xmax=1,808°A ‘ = = fK_Polynom

Bzgl. der Ubereinstimmung der beiden Funktionswerte s. vg. FuRnote. Aus dem hier dargestellten Ver-
lauf geht hervor, dass mit guter Anndherung f’ k2 poiynom(X=Xmax)=0 ist. FUr diesen Ansatz gilt dann, in

Analogie zum unteren Bereich, die gleiche Begrindung. An der Stelle X=Xenge 0ilt
1- 0,7661715 _ 0129259 .

3,617 - 1,808

f'k 2 (X= Xende)

Dieser Wert ergibt sich direkt als Verhédltniszahl zwischen der Differenz der Funktionswerte (Ay) von

Y(Xmax) UNd Y(Xende) UNd dem zugehdrigen Abstand (AX) Xmax-Xende-

47 von 73

Aktualisiert am 23.03.2008




Drittens, Untersuchung der physikalischen Struktur des Bereichsfaktors fy,:

Trotz der mit fi, identisch erscheinenden Formel fir die explizite Berechnung von f, geman
E 2 20

(17)___&@- EXX_O_,_EYXmax = 1 - 1+lxi+1xxm;axfxf}<2(x)

Eo j52 2 x 2 xx § 52 2 Xp 2 XX

ist dieser Bereichsfaktor um eine Stufe komplizierter im Aufbau als fx;. Die Regressionsforme zeigt mit
R?=0,9998 das Auftreten eines Polynoms 3.Grades.

Esist Y(X) = +0,0228x° - 0,2056x2 +0,4623x + 0,7031 und
Und Y'(x) = +0,0684x° - 0,4112x + 0,4623

Einsetzen von X=Xma (rd. 1,8083°A) in fx, liefert den Wert 1,001593, was praktisch 1 bedeutet.
Einsetzen von X=Xenge (rd. 3,6166A) in fy, liefert den Wert 0,7643388.

Einsetzen von X=Xma (rd. 1,8083°A) in f'; liefert den Wert -0,057608, was eventuell O bedeutet.
Einsetzen von X=Xenge (rd. 3,6166°A) in f', liefert den Wert -0,130188.

Die Gradienten des Polynoms sind nicht zu verwechseln mit dem Gradienten f' «2 expiizit(X)!

Obwohl der kubische Verlauf von i, feststeht, sollen zundchst die einfacheren Verlaufe betrachtet
werden, um diese definitiv auszuschlief3en. Zugleich lernen wir mit der Anndherung an die gesuchte
L 6sung umzugehen.

Untersuchung , Linearer Verlauf*:

Wir beginnen mit der linearen Abhéngigkeit fco(x). Dazu nehmen wir an, dass an der Stelle X=Xmax (rd.

1,8°A) der Faktor fc,=1 sein soll. Damit wird erreicht, dass keine Energiespriinge an der Nahtstelle

zweier Bereiche auftreten. Des Weiteren nehmen wir an, dass sich an der Stelle X=Xenge (rd. 3,6°A) die

dort gemessene Gesamtenergie E ce(X=Xenge) = 18,05€V ergibt (s. Potenzialkurve, Seite 7). Somit ist
& 1 1 0

1)..aXXmax +b =1, mit Xpa = X "g“?} 522

2.)..2%Xgnde +b = fg Der Termfg ist so zu wahlen, dass er die vg. Energie-Bedingung erfillt.
Esist sehr genau Xgnge @2 XXmax - Wir rechnen damit weiter und erhalten tber

f_ -
+aX2Xmax b = fg und Additionvon - axx, - b=- 1 die Ausdriicke a =—=—= und
Xmax
b=2- f_..
Damit haben wir dem Bereichsfaktor eine lineare Abhéngigkeit vom x-Abstand zugewiesen. Es gilt

fK :(fE - 1)XL+(2' fE)'
X

max

Nun bleibt noch fz zu bestimmen. fe soll den im Abstand X=Xeg beobachteten Energiewert von
18,05 eV einstelen. Um diesen Ablesewert mit vg. Energieformd zu treffen, musste fz=0,7661715
betragen. fe sollte aber nicht nur einfach ein Zahlenwert sein, sondern aufgrund seiner Struktur Auf-
schluss Uber die Ursache fur diese besondere Verénderung der Bahnenergie geben (d. h. hier: Verminde-
rung). Wir unterstellen, dass sich jeder der beiden Kerne, wie in ng. Bild gezeigt, mit der Steigung, wie
siean der Stelle x=Xm Vorliegt, in Richtung Orbitalrand bewegt.
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Wir nehmen an, dass genau diese Lageénderung der Kerne in Richtung Orbitalrand auch Ursache fir
die besondere Bahnenergieminderung ist und definieren daher

fe =% = 1ym""x = 1ye”de = 10’687771 =0,76069144.

Im Kernabstand X=Xenge Qilt mMit guter Anndherung AX=%2*Xmax, WOMIit Arenge=Xo DZW. I'omax=20Xo Wird (S.
Seite 41 und s. auch Seite 61). Diese Annahme fhrt dazu, dass Xenge=2¢Xmax=3,61656749°A ist. Wie die
ng. Wertetabelle zeigt, ergibt sich ein Wert fir die Gesamtenergie von rd. 17,90 eV. anstelle des Able-
sewertes von 18,05 eV. Wie eine einfache Kontrollrechnung zeigt, ergibt sich mit dem Ansatz Xen-
4e=1,98569433X1,2=3,59069878°A exakt der zugehorige Ablesewert von 18,05 eV.

Dies bedeutet, dass das Molekil bereits , weit”, d. h. hier 0,0258687°A vor Erreichen des theoretisch grofiten maglichen x-
Abstandes an seine obere Existenzgrenze stofit. Wir stellen hier den Formalismus zur Berechnung von fx, und die Ein-
gangsdaten nicht mehr in Frage. Demnach kdnnen wir uns das Molekilinnere auch (vgl. Seite 8) als mit der Dicke s=2erp,
gequantelte Kugelschalen vorstellen, wobei die letzte Kugelschale bei rg endet. Das Orbital selbst erstreckt sich von rg+rpm,
ragt also um ry, aus dem Molekilraum heraus und taucht um ry, in den Molekilraum ein. Im grofiten x-Abstand néhern sich
die Pratonen von innen kommend dem Orbital bis auf eine Abstandschalendicke. Die 2.letzte Schale bleibt frei, das Orbital
selbst ist unerreichbar. Die Protonen befinden sich dabei im A-Abstand (harte Kugel) zur oberen Grenze der 3.letzten Ku-
gelschale (auRerster Laufweg) und damit im Abstand zurs von Dr =| +2xs=1 +4x,  bzw.

Dr =1,321569 %0 *m+ 4x0,003883775° A bzw. Dr =0,015548316 A. Aus Gl. (14) auf Seite 41 ergibt sich

Dx = E%r xﬂ >Q (Klammerwert 2-fach, da DX fiir jedes der beiden Protonen gilt). Mit Gl. (7a) von Seite 29 gemaRl

2%,
Xk = Xo ?+l%g kdnnen wir schreiben py = Dr? 1 1 0bzw Dx = 0,02474972° A. Die Abweichung

dieses Ansatzes vom vg. Rechenwert betrégt 0,001119°A. Bezogen auf den Rechenwert flr den gréften moglichen Abstand
von 3,59069878°A betrégt die Abweichung 0,03%.

Aufgrund dieser Erkenntnis rechnen wir mit der vg. guten Anndherung weiter, denn diese eignet sich
nicht als Argument gegen unser Molekiilmodell, erleichtert aber die Berechnung.

Der Definitionswert weicht nur um 0,7% vom Ablesewert ab. Damit ist dieser Ansatz fr fe gerechtfer-
tigt. Hinzu kommt, dass nur dieser Ansatz zugleich auch mit dem geometrischen Ansatz fir Ar korres-
pondiert. Der Funktionswert des Bereichsfaktors (nicht dessen Gradient, wie im unteren Bereich) an der
Stelle X=Xenge definiert sich als die vg. Verhdltniszahl an der Stelle x=X«. Béi gréfReren x-Abstanden
bleibt diese Verhaltniszahl entsprechend der Ausrichtung des Laufwegs der Protonen in Bezug auf die
Mittelsenkrechte der Kernverbindungslinie erhalten (s. Lauflinienbild der Protonen). In Konsequenz
davon definiert sich der Elektron-Kern-Abstand ry(x). Da der Orbitalfaktor seinen Maxi-
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malwert zwe angenommen hat (zwel Vollkugen), tritt nun der direkte Einfluss der beiden Protonen der
Gestalt in Erscheinung, dass die Kern-Kern-Abstofl3ung die Protonen auf eine gednderte Laufrichtung
schrég zur Mittesenkrechten zwingt. Dieses Verhalten bleibt, bis die beiden Protonen den Orbitalrand
erreichen, so dass das Molekul be x > rd. 3,6°A und einer endlichen Gesamtenergie von 18,05 eV zer-
reifd. Daher ist diese Gleichung erforderlich, um die an der Stelle Xx=Xenqe auftretende Gesamtenergie
einzustellen (im unteren Bereich ist sie, wie gezeigt, entbehrlich), da an dieser Stelle éin endlicher Ener-
giewert existiert. Aus diesem Grunde verlduft der Bereichsfaktor im oberen Bereich als Polynom
3.Grades und im unteren Bereich als Polynom 2.Grades. Es stdlt sich dann der fur diese grof3tmégliche
Entfernung zugehdrige Wert der Gesamtenergie entsprechend ein.

Verlauf fxo poynom im oberen Bereich

1
\\Verlauf fko, UM abgelesene Werte Eges(X) exakt einzustellen
0,95 1 y = -0,1323x + 1,2393
Ansatz mit linearem Verlauf RZ=1
0.9 \\
0,85

- \\
Y = 0,0228x> - 0,2056x° + 0,4623x + 0,7031 \
R2 = 0,9998 3

0,75 T T T T T T T T

1,8 2,0 2,2 2,4 2,6 2,8 3,0 3,2 34 3,6°A
Xende

—a—fK_abgelesen —e==fk_berechnet_linear

Xm ax

Ergebnistabelle fir den oberen Bereich:

EGes Il EGes Il
fzefx berechne berechnet abgelesener
X Z,=z+fzef fg2? _t r22 rg? mit fx Wert *)
1,808278 11,395240 1,500000 1,000000 1,290496 1,935744 16,3942 16,40
1,9 11,269275 1,358672 0,988946 1,424733 1,935744 16,4402 16,65
2 11,156716 1,226201 0,979068 1,578651 1,935744 16,5085 16,85
2,2 10,991328 1,013389 0,964554 1,910168 1,935744 16,6838 17,15
2,4 10,882759 0,851529 0,955027 2,273258 1,935744 16,8877 17,40
2,6 10,810995 0,725563 0,948729 2,667920 1,935744 17,0998 17,60
2,8 10,761739 0,625613 0,944407 3,094156 1,935744 17,3059 17,75
3 10,724508 0,544978 0,941139 3,551965 1,935744 17,4953 17,85
3,2 10,691440 0,478985 0,938237 4,041347 1,935744 17,6600 17,95
3,61655638 10,611232 0,375000 0,931199 5,161984 1,935744 17,8991 18,05

X, roundrgin °A, E in eV; fx siehe nachste Tabelle

*) Abgelesen wurden die Werte auf Basis des Potenzialverlaufs nach Original-Bildquelle, s. Seite 7. Dazu wurde die
dortige Kurve stark vergrofRert und genau ausgemessen. Der abgel esene Wert kann jedoch kleine Ungenauigkeiten in-
folge von Verzerrungen durch die BildvergrdfRerung enthalten. Die max. Abweichung zwischen berechnetem und abge-
lesenem Wert liegt an der Stelle x= 2,4°A mit 2,20% bedingt durch den linearen Ansatz.

Fazit:

Es liegt bereits eine durchaus praktikable Ubereinstimmung vor zwischen dem Verlauf von fx_perecnet
uNnd fx_angeiesen VOr (Messwerte enden bei 3,6°A). Insbesondere wurden die beiden Endpunkte mit grof3er
Genauigkeit getroffen. Damit kennen wir in Hinblick auf den kubischen Verlauf bereits zwei Randbe-
dingungen.
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Unter suchung ,, Quadratischer Verlauf”:

Als néchstes untersuchen wir den Verlauf des Bereichsfaktors fi, als Polynom 2. Grades, um die Ge-
nauigkeit der Zwischenwerte weiter zu erhdhen. Dazu muss eine Ableitungsbedingung als 3.Gl. definiert
werden. Es gilt:

fk1 = axx? +bxx+c bzw. f 'k1=2axx+b (1.Ableitung)
Diese Gleichung beinhaltet drei Parameter. Die Bestimmung der einzelnen Parameter gelingt nur, wenn
drei Randbedingungen festgelegt werden konnen, die fir dieses besondere Verhalten der Bahnenergieer-
zeugung maldgeblich sind. Dazu greifen wir zurlick auf die vg. Untersuchung des linearen Verlaufs,
demnach die ng. beiden ersten Gleichungen gelten:

1.)...fk 2(X = Xmax) =1, beim Bereichslibergang tritt keine Unstetigkeit auf

Y,
2.)...fk 2(X = Xenge) = +1ﬂ , €5 S0l Ege(X=Xenae)=18,05 €V eingestellt werden. Im unteren
5 Xmax
Bereich trat diese Randbedingung nicht auf. Da wir die hier zusétzlich benétigte Ableitungsbedingung

nicht kennen, rechnen wir im folgenden zunéchst allgemein mit
3.)...T 'k 2 (X = Xegnge) = -W . Dies hat den Vorteil, dass wir alle mdglichen Werte (W) einsetzen kén-

nen. Da Gefélle auftritt, wurde ein Minuszeichen eingefiihrt. Auch hier sind die Gradienten des Poly-
noms nicht zu verwechseln mit dem Gradienten f'k» eqizit(X)! Wir nutzen fir den weiteren Rechengang

aus, dass Xgnge @2 *Xmax ist.
Aus3): - W =2aX2Xax +b bzw. b=- (W+4a><xmax)

Aus2.): 1Ymax = 42 Xz > +2D %Xz + C bzw. nach Erweitern mit -W
5 Xmax

Ylm"x—w = 48 XXy 2WV + 20 XKy AW + C ANV

5 Xmax
3.) Erweitern mit - ;(ﬂ ergibt - W leﬂ = - 42 X max lemax . blemax bW,

> Xmax o Xmax o Xmax o Xmax

Yi“ax W_. 4322 R oy - bleﬂ

2 Xmax > Xmax

Ausl): 1= axxmaX2+b><xmaX +C bzw. c=1- axxmaxz- b %X max
3.)und2)) Gleichsetzen und mit ¢

- 4axX2Ymax - bx— 4a><xmaX2W+2b><xmaX >W+6N- axxmaxzw- b XXmax >W)
—x
2 max

- 42X oy - bx— 38 Ky 2 XV + D XX oy W +W
Exmax

Einsetzen des aus 3.) abgedeiteten Ausdruck fir b:

-4a>QYmaX+(W+4a><xmaX)x1Y— 38 K ay “WV - (W + 42150 ) X WV +W

~ Xmax
2
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- 4252 max +W><1Y—+4a><xmax leﬂ 38 %Ky 2V - W2 XX - 485K a2 AW +W
Exmax Exmax
Wx;(——-axxmaxzw-wzxxmax+w
Exmax

1Ymax = - % ay 2~ W Xay +1
Exmax

2 0
a=- 12>£1anax +W XX - 1:

2 Ymax o

Eine gute Anndherung ergibt sich z.B. fir 'y 5 (X = Xgnge) =W =- EeY - Ymax 9 pieser Aus-
Xmax  Xmax @

druck liefert den Wert W=-0,165658. Die Regressionsforme fir das Polynom 3.Grades fordert den
Wert von -0,130188. Dazwischen liegt ein Korrekturfaktor von rd. 1,27.

Ganz gleich, welche Werte fir W eingesetzt werden, stets zeigt sich, dass der Bereichsfaktor mit einem
Polynom 2.Grades nicht beschrieben werden kann. Fur den Fall der Berechnung mit W erhalten wir
folgende Wertetabelle W:

Eges Il Eges Il

X fK_explizit fK_W berechnet abgelesen
1,808278188 1,000259209 1 16,3942 16,40
1,9 0,997175398 0,99059283 16,5017 16,65

2 0,989735866 0,98000403 16,6300 16,85

2,2 0,968526331 0,95778555 16,9042 17,15

2,4 0,943666628 0,93417925 17,1788 17,40

2,6 0,916198301 0,90918511 17,4328 17,60

2,8 0,886910814 0,88280314 17,6495 17,75

3 0,856395842 0,85503333 17,8157 17,85

3,2 0,827025155 0,82587569 17,9203 17,95
3,616556375 0,766171525 0,76069122 17,8991 18,05

Fazit:

Wie zu sehen, sind nunmehr die Werte des Zwischenbereichs grundsétzlich zuléssig. Da der Energie-
wert bei Xx=3,6°A aber nicht mehr grof3er ist als der Energiewert bel x=3,2°A liegt, ist dies die dortige
Auswirkung eines zu starken Gefélles (W ist zu negativ). Zudem ist festzuhalten, dass noch keine Ver-
besserung der Anndherung des Gradienten an der Stelle X=X« erreicht wurde. Dennoch liegt eine
durchaus gute Ubereinstimmung vor zwischen dem Verlauf von f_perechnet UNd fi_angeresen (M ESSWErte
enden bel 3,6°A). Weiterhin werden die beiden Endpunkte mit grof3er Genauigkeit getroffen. Hinzu ge-
kommen ist, dass auch die Steigung an der Stelle Xx=Xenqe Weiter angendhert werden konnte.

Zur besseren Ubersicht tiber die bisherigen Ergebnisse der Untersuchungen zum quadratischen Verlauf
dient folgende grafische Darstellung der vg. Tabe lenwerte.
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Verlauf fxo poiynom im oberen Bereich

Verlauf f,, um abgelesenen Wert Eges einzustellen
1 'N\
0,95 -
y = -0,1323x + 1,2393
Ansatz mit linearem Verlauf R?=1
0.9 y = -0,0173x? - 0,0382x + 1,1259
RZ=1
0,85 ~—
Ansatz mit Polynom 3.Grades \
0,8
\;

y = 0,0228x° - 0,2056x? + 0,4623x + 0,7031

R? = 0,9998
0,75 T T T T T T T T 1
1,8 2,0 2,2 24 2,6 2,8 3,0 3,2 34 3,6°A
Xende
Xmax .
——fK_linear —a=—fk_abgelesen fK_berechnet_W

Ergebnistabelle fir den oberen Bereich ohne Ansatz des Ber eichsfaktor s fi»:

Eges Il Eges Il
berechnet  abgelese-
X ohne fg ner Wert
1,808278 16,3942 16,40
1,9 16,7136 16,65
2 17,0820 16,85
22 17,8704 17,15
2,4 18,7133 17,40
2,6 19,5982 17,60
2,8 20,5161 17,75
3 21,4603 17,85
3,2 22,4259 17,95
3,61655638 24,4904 18,05

Xin°A,EineV

Das Phanomen des Bereichsfaktors kann damit erkléart werden, dass auch die beiden Protonen Einfluss
auf die Umlaufdauer des Elektrons und damit auf die Bahnwirkungserzeugung haben. In einem Atom
tritt dieser Faktor nicht auf. Nachdem der Orbitalfaktor fyg keinen zusétzlichen Beitrag mehr leisten
kann, ist die Lageénderung der Kerne in Richtung Orbitalrand -in Ermangelung anderer Ursachen- als
die alleinige Ursache der Minderung der Bahnwirkung um den Faktor fi, anzusehen.

Beim Wasserstoffatom erfolgte in jedem , Umlauf* ¥2+h als Wirkungserzeugung (s. Seite 16) auf der
Grundbahn (s. auch ,, Wasserstoffatom, Kapitel , Uber die Ursache der Bohr’ schen Quantenbedin-
qung*). Zu prufen wéare, ob im H2+-Molekil ze¥2h an Wirkungserzeugung auf der Grundbahn vorliegt.
Es wére dann die Bahngeschwindigkeit (Umlaufdauer des Elektrons) aufgrund der Anwesenheit des

2 10 , :

zweiten Kerns mit z verlangsamt gemél3 Vo4 = (a >C) %% X 3 x— 7, s0 dass die Aufsummierungs-

23

1]

dauer wéhrend der Bahnenergie-Entstehung je Umlauf |énger ist, was zu dem héheren Wert Y2hez fiihrt.
Eine Nebenrechnung hat ergeben, dass die Annahme eines variablen Bahnradius gemal? rg, = Xg + Dx
(Ay=0) zum identischen Ergebnis fur fx, fihrt. Die Annahme eines variablem Bahnradius ist abzuleh-
nen, well dann die Kerne an der Stelle X=X« bel weitem nicht mehr den Orbitalrand erreichen wiirden,
womit die Begruindung dafur, dass das Molekul bel grofieren Abstanden nicht existiert, nicht mehr er-
kennbar wére.
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Unter suchungen zum ,, K ubischen Verlauf*:
Zum Schluss suchen wir nach den beiden noch fehlenden Randbedingungen (s. ng. GI.3 und 4), die den
Verlauf des Bereichsfaktors fx, as Polynom 3. Grades exakt bestimmen. Es gilt:

fko = ax +bxx? +cxx+d bzw. f'ko =3axx? +2bxx+c (1.Ableitung)

Diese Gleichung beinhaltet vier Parameter.

1.)...fx 2(X = Xmax) = 1. Estritt beim Bereichsiibergang tritt keine Unstetigkeit auf.
Y, Y,

2.)...fk2(X = Xende) = DY _ Yende - Ymax _yy (s. Seite 41, 49 und 60).

Dx 1 1
— XX — XX
2 ende 2 max

ES s0ll Eges(X=Xende)=18,05 €V eingestelt werden.

Y, Y,
1- ende 1. 'max
1X 1X
5 “ende A max -
3o F 'k 2 (X= Xende) = - 7——2 =, 2 =-0132339=-v =W
(Xende' Xmax) (Xende' Xmax) m

Die Struktur der GI.3.) bzw. dieser Ansatz ergibt sich direkt aus Gl.1.) und 2.) als Differenz der y-
Werte dividiert durch Differenz der x-Werte (s. vg. Diagramm Verlauf fx2 paynom). Daher die exakte
Ubereinstimmung. Damit bedeutet GI.3.) aus physikalischer Sicht nichts Neues, sondern ist lediglich
mathematische Konsequenz aus Gl.1 und GI.2. Aus diesem Grunde wird dieser Parameter als GI.3.)
aufgefuhrt. Wohl aber wurde Gber GI.2.) ein neuer Parameter eingefiihrt, da ein solcher Sachverhalt
(Einstellen der Energie) am unteren Ende des unteren Bereichs (x=0) entbehrlich war.

Da der Orbitalfaktor ab x=Xma Seinen Maximalwert zwe angenommen hat (zwel Vollkugen), tritt nun
der Einfluss der beiden Protonen —zum einen direkt, weil ber die Funktion fy (X = Xgnge) und zum

anderen indirekt, weil Uber den Gradienten f ' 5 (X = Xgnge) - der Gestalt in Erscheinung, dass das

Zusammenwirken aus Bahnenergieerzeugung und Kern-Kern-Abstof3ung, die beiden Protonen auf eine
Laufrichtung noch schrager zur Mittelsenkrechten halt. Damit hat die nach Ubergang vom Grundbe-
reich in den oberen Bereich erfolgende Anderung der Richtung des L aufwegs der beiden Protonen zwei-
fachen Einfluss auf die Hohe der Gesamtenergie (im unteren Bereich herrscht wie gezeigt einfacher
Einfluss).

4).. 1", (X=%X4,)=0

Eswird in Analogie zum unteren Bereich vorlaufig ,, null* angenommen, da an dieser Stelle die Richtung
des Laufwegs des Protons gerade noch unverandert ist. Die Richtungsdnderung auf den Laufweg im
oberen Bereich beginnt erst bel infinitesimaler Erhthung des x-Abstandes Uber Xma hinaus. Allerdings
besteht dadurch eine Abweichung zum Polynomwert von -0,057608. Siehe hierzu ng. Diagramm.

Verlauf f'ka_polynom(X) im oberen Bereich
Xende=3,617°A
0
-0,02
-0,04 15 057604
-0,06 N
-0,08 \ 2
N y' = 0,0678x%-0,4058x+0,4527
c-)oé T~~—_ R%=1 -0,130192
-0,1 \
-0'14 \ /
-0,16
-0,18
'0,2 T T T T T T T T
1,6 1,8 2,0 2,2 2,4 2,6 2,8 3,0 3.2 34 3,6 °A
Xmax=1,808°A == fK2_Polynom
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Ab x=ca.3,0°A macht sich neben der Richtungsanderung des L aufwegs der Protonen ein weiterer Effekt
bemerkbar, ndmlich die Annéherung der Protonen an das Orbital. Dies fuhrt dazu, dass der Gradient des
Bereichfaktors etwas zunimmt. Im unteren Bereich wurde aufgrund der Néhe der beiden Kern zueinan-
der und der gleichzeitigen Néhe zum Elektron eine lineare Erhéhung des Gradienten verursacht.

Nun muss ein wenig gerechnet werden.

Ermittlung f 2 perechnet_vorlautig Mit Hilfe des Gaufd' scher Algorithmus

1) f(x=m)=1; 2)..f(x=2m) =W 3)..f (x=m) =0; 4)..f'(x=2m) =V
Hierbel ist m=Xma UNd 2M=Xende; V=(W-1)/m=-f" k2(X=Xende) UNd W=Y a0 YoX max.

l...am> +bm? +cm+d =1

II...8am> + 4bm? + 2cm+d =W

l1...3am? + 2bm+c+0=0

IV...12am? + dom+c+0=V

Diagonalisieren jeder Zéile, Faktoren a, b, cund d , 1“ gesetzt; 11/8; IV/4;

m3 m2 m 1| +1
3 m m 1| W
m°> — — = |+—
2 4 8 8
3m®> 2m 1 0| O
3 m 1 0 +!
4 4
/3 1-10; H1/3m? -1V
1 1 1 1
1 = = —|+=
m me md m°
0 lmz Em Z 1-&
2 4 8 8
1 2 T 51 0
3m  3m?
0 m § 0 -!
4 4
e2/m 1-111; 1V/m
1 1 1 1
1 = = = +—
m m2 m° m°
0 1 S |2 W
2m  4m? | m?  am?
1 2 1 1
o — — — +—
3m 3m? md m°
01 = o v
4m 4m
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II<-->IV vertauschen

1 1 1
1T = = = +
m m2 m° m°
01 = o vV
4m 4m
1 2 1 1
o - — — +—
3m 3m?2 md m3
0 1 i 7 2 ] W
2m  4m? | m?  4m?
HI-11/3m; 1V-11
11 1
m m2 m° m°
01 2 o v
am 4m
00 5 L], 1,V
12m2 m3 m3 12m2
0o 3 T |2 W VvV
am  4m? | m? 4m? 4m
[11e12m?/5; 1V +4m/3
; 1+ 1 1 1
m m2 ms m°
01 2 o v
am 4m
0O O 1 E +1_2+!:—12+mv
5m 5m 5 5m
00 1 l i_ﬂ+!:8'W+mV
3mI3m 3m 3 3m
V-1l
;111 1
m m? m’ m?®
01 > o vV
4m 4m
0O O 1 E +£+\i
5m 5m 5
00 0 - 1 | 40- BW +5mV - 36- 3mV _ 4- 5W +2mV
15m 15m 15m
IVe(-15m)
2011 1
m m m m®
01 32 o v
am am
0O 0 1 E +1—2+\i
5m 5m 5
00 0 1 -4+5\N-2m(V)—-4+5\N-2m>€;éN_19
emg
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Somitist: d =-4+5W- 2N +2 bzw. d =3W - 2

12 1 12 12 1 aW-10 36 1
=—x+=(V)- — -2)=-— - 2-D+H o ——F=- — AW - 1)+ —XW-1
¢ 5m +5() W ) 5m><3w )+5>% m g 5m)< )+5m)< )

= 35 4w- =+ 1
c= 5mx(w 1) bzw. ¢ +m>(1 w)

V 3 7 w-1 21 5

=L .2 1-W)=- ——+-— (W- b= —H1- W
°= am 4mxax( ) 4m? +4m2( )baw. b m2x( )

11 1 7 1.5 1 7 5 |
A% g W W) e W = 2 e S-S
a:-%(w-1)+lg(w-1)-%(w-1) bzw.a:is(l-w)

m m m m

Aufgrund unserer Annahme 4.) f',, (X = X,,,) = O ergibt sich ng. Verlauf fir Y peecmet:

Y_berechnet_worlaufig bei fy,(x=xmax)=0 . .
- - 9 bel il ) Verlauf fy,(x) im oberen Bereich

AX = Xende - Xmax Xende=3,617°A
! \
0,95
\\ Gradient = Ay / Ax
0,9

1-0,7661715

085 y_berechnet_vorlaufig = 0,0405x%-0,3659x? + 0,9264x + 0,2821 2
R?=1
0,8
y_Polynom = 0,0228x°-0,2056x? + 0,4623x + 0,7031 y'_Polynom = 0,0684x2-0,4112x+0,4623
2_ 0,7661715
R*=0,9998
0,75 T T T T T T T T T 1
1.6 18 2,0 2,2 24 2,6 2,8 3,0 3,2 34 3,6 °A
Xmax=1,808°A ‘ = =={K_Polynom ==e=1{K_berechnet_endgiiltiy =====fK_berechnet_vorlaufig

Wertetabelle fur fK_bereChna_Von'aufig mit f’Kg(szmax)zo

Eges Il
berechnet Eges Il
mit abgelese-
X fK berechnet ner Wert fK berechnet

1,808278188 16,3942 16,40 1
1,9 16,6866 16,65 0,99879997

2 16,9668 16,85 0,9949053

2,2 17,4120 17,15 0,97997319

2,4 17,7140 17,40 0,95713627

26 17,8894 17,60 0,92833723

2,8 17,9605 17,75 0,89551873

3,0 17,9562 17,85 0,86062345

3,2 17,9129 17,95 0,82559406
3,616556375 17,8991 18,05 0,76069122

Xin°A,EineV
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Verlauf der Gesamtenergie des H,"-Molekiil-lons

ev . .
Bei X=Xenge: Abweichung Eges perechnet VON Eges abgelesen WG. ANNANME Xenge=2*Xmax anstelle Xenge=1,9857*X max

22 \
21 \
20

19

18,05

18
17,90
17

N
15 . SEENT

15,00

Gesamtenergie in eV

14

Unterer Bereich Grundbereich Oberer Bereich

13

12

0 05 0797 1 1136 15 1808 2,5 3 35 3617 4

Abstand Kern -Kern in A °A

‘-‘-EGes_berechnet =@=EGes_abgelesen EGes_ohne fK ‘

Wie zu sehen, fuhrt dieser Ansatz im Bereich 2,0 bis 3,0°A zwar zu einer ,, schonen* Wolbung des Ver-
laufs der Gesamtenergie aber auch zu einer unakzeptablen Abweichung von den Ablesewerten der Ge-
samtenergie. Zudem ist festzuhalten, dass ab x>rd.2,8°A die Gesamtenergie sogar leicht riicklaufig ist,
was nicht beobachtet wird und daher nicht sein kann. Der Ablesewert 18,05 €V an der Stdle
X=Xenge=3,6°A wird mit 17,90 eV aus den vg. Griinden (s. Seite 49) nicht ganz erreicht. Aufgrund dieses
Ergebnisses steht fest, dass f 'k 2 (X = Xmax) = O nicht angesetzt werden kann. Es bleibt daher nichts

anderes Ubrig, als nach der richtigen Ableitungsbedingung firr 'y o (X = Xax) zu suchen. Wie sieht
diese aus?

Wieder vg. Verlauf der Gesamtenergie zeigt, ndhern sich unsere Ansétze immer weiter an die Ablese-
werte an. Wir kénnen daher mit Hilfe des letzten Ansatzes versuchen, Riickschllisse auf die noch unbe-

1- W
kannte Struktur von f 'y 5 (X = Xmax) Ziehen. Dazu setzenwir - V = f'(X =X, 4) = f'e=——
in dievg. Ausdriicke fir die Parameter d, ¢, bund a einund erhalten d =3W - 2,
C=7><1_—W:7><f'e, b=- E><f'e und a=i2><f'e also insgesamt

m m m
X3 5x2
fko(X) = 5 Xf'g- Xf ' +7x Xf 'e+(3\N - 2) . Wir suchen hiervon die 1.Ableitung:
Xmax Xmax
: 3x? . 10x __, , L _
f'ko(X)= 5 xf'a- xf'e+7 xf'g. Damit existieren nur noch Ableitungen und zwar
Xrmax max

f'k2(X) und 'k o (X = Xenge) - Diesist der gesuchte Hinweis: Es zeigt sich, dass zwischen die-
sen beiden Ableitungen ein direkter Zusammenhang besteht.

. 2
Wir schreiben daher [+ k2(X) _ 3x7  10x
f' 2 x
e Xmax max

+7 und erhalten flr X=Xmax.
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1 — 2
f'k 2 (X=Xmax) :3xmax _ 10Xmax +723-10+7=0.

f'e Xmax2 Xmax
Offenbar liefert das Verhdltnis der beiden Ableitung gerade die gesuchte Struktur (hier an der Stelle
X=Xmax den Wert null, weil wir ja null angesetzt haben. Wirde aber eéin anderer Wert als null angesetzt,
so wilrde sich eben dieser andere Wert als Verhdltniszahl ergeben). Damit haben wir die gesuchte Struk-
tur gefunden.

Wir setzen die Regressionswerte des Polynoms ein und erhalten
f'ko (X=Xmax) _ - 0,057608 _ +0,442499.
f'k2 (X=Xenge) - 0130188

Diesem Gradientenverhdtnis ordnen wir in Ermangelung anderer Ursachen als physikalische Ursache
die ab Xx>Xma im Vergleich zum Grundbereich auftretende Richtungsénderung des Laufwegs der Proto-
nen zu. Nach unseren bisherigen Berechnungen gelten im Grundbereich folgende L aufweg-Gradienten:

\/on - gel X0 92
Yo €2 g

An der Stelle,5=90°: > = 1 = /3 =1,7320508
— X — X
270 270
und fir den Tellbereich p,s=90° bis p,g=180°
- Bord
Yook _ 10 &2 ™ 0,6877708

I ] ok = 2,04608951.
E(Xmax - XO) E(Xmax - XO) 5 "(L8083' 1136)

Weitere Angaben enthdlt die ng. Wertetabdlle (s. Seite 61). Dieser Unterschied der Neigung der beiden
Gradienten ist gering, so dass er auf ng. Lauflinienbild kaum zu erkennen ist.

Der Neigungs-Unterschied ist vorhanden und betragt 17320508 =0,84655176 . Dieser Wert ent-

2,04608951

spricht mit einer Abweichung von nur 0,24% dem Ausdruck | 5/2 _ 0,8444888337 . Der Neigungs-

Unterschied wére null, wenn Y s Um 15,35% kleiner wére. Allerdings kann eine solch enorme Korrek-
tur nicht auf Ungenauigkeiten der abge esenen Zahlenpaare x-Abstand und zugehdrige Gesamtenergie
zurlckgefuhrt werden. Damit ist klar, dass vg. Neigungs-Unter schied der Gradienten im Grundbe-
reich existiert.

Die vorherrschenden Verhaltnisse sind dem folgenden Lauflinienbild zu entnehmen.
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MafRstabliches Lauflinienbild eines Protons

vin-A Jeder Bereich zw ischen den Punkten hat einen eigenen Gradienten.
3
1 Unterer
2,7668600 Bereich
Grund-
25 bereich

2,35935345

la Oberer Bereich

1,5

0,68777279

0,5 g

o | 039993168 0,5680017
0 0,5 0,9041418 1 15 1808278 2 2,5 3
Halber Abstand der beiden Protonen zueinander
— Lhex in °A
Zweites Proton lauft spiegelbildlich. —o— Lauflinie
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Wertetabelle zum Lauflinienbild

Punkt YoeX Y (X)
1 0 2,76686002
2 0,39993168 1,70358274
3 0,56800174 1,37554557
4 0,90414187 0,68777279
5 1,80828374 0
la 0 2,35935345
GrundgrofRen in °A Xmin 0,79986336
Xo 1,13600349
Xmax 1,80828374
Xende 3,61656748
Y min 1,06327728
Yo 0,98380788
Ymax 0,68777279
Ve 1,37554557
rs 1,39131445
ro 1,13600349
Gradienten 1-2: -2,65864729
Agin ° 1la-3: -1,73205081
0-90 2-3: -1,9517882
90-180 3-4: -2,04608951
4-5; -0,76069122

Es stellt sich nun die Frage, auf welchen der beiden Gradienten des Grundbereichs Bezug zu nehmen ist.

Hierzu setzen wir an:

e 0
'k 2 (X=Xmax) :g Yende , 1 - 1
f'k 2 (X = Xende) élxende j 5/23 Ymax
2 g1
E(Xmax' XO)

Aus der Molekilgeometrie ergibt sich Yende2 + % Xende2 9 (2X0)2 , WObE Xenge @2 XXmax Und
e a

man auch sofort aus dem Lauflinienbild entnehmen, denn wir haben ja Xgnde @2 *Xmax angesetzt.

Damit gilt:

Der in der runden Klammer in obiger Formel enthaltene Faktor -

Yende 2 XY max — 2 XY max — Ymax
1 1 X 1
—X — X2 XX max = x

2 ende 2 max o max

]

1
5/2

ist unsim Verlauf dieser Ausar-

beitung schon des Ofteren begegnet, ja er durchzieht sozusagen das ganze Mol ekiilgeschehen. Er resul-
tiert jedoch nicht aus der Moleklilgeometrie. Wir setzen diesen Faktor hier an und erhalten:

Feo (X= Xmax) _ Ymax 1 1 _ 1 V(Xmax'XO): 1 )?_ X 9
f'k 2 (X=Xende) }x j 5/2 Yimax j 5/2 Xmax j 5/2 Xmex @
2 M 1
~(Xmax - Xo)
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o (X=Xmax) _ 1 x? X0 O_ 4 440032.
f'k2 (X=Xenge) j /2 Xmax @

Dieser Ansatz ist unmittelbar einsichtig, soweit Bezug auf das Lauflinienbild genommen wurde. Der
Faktor 1/¢%2 erklart sich wohimdglich durch eine Bedinflussung bedingt durch die Anndherung an die
Molekilgrenze, die dazu fuhrt, dass Y ma entsprechend erhoht wirksam ist. Gegentiber dem Polynom-
wert von 0,442499 betragt die Abweichung nur 0,56% und hat damit keinen nennenswerten Einfluss
mehr auf den Verlauf der Gesamtenergie.

Bei praktisch gleicher Rechengenauigkeit kann auch folgender Ansatz gewahlt werden:

f'xo (X= Xmax) Ymax . 1 _Ymax , X0 |
f'2 (X=Xenge) Ly o Yo Xma
271
2 0

F'k2 (X=Xmax) _ Ymax , X0 _( 430186
f 'Kz (X = Xende) YO Xmax

Damit ist die im oberen Bereich vorherrschende Anderung der Richtung des L aufwegs der beiden Proto-
nen (s. vg. Bild Laufweg der Protonen) als physikalische Ursache einer dreifachen Beeinflussung der
Gesamtenergie identifiziert. Dagegen reprasentiert Gl.1.) den (mathematischen) Ansatz zur Erzidung
des beobachteten stetigen Verlaufs der Gesamtenergie. Wir verwenden als Gradientenverhdtnis aber

2
2 4
nicht den Ausdruck 88—’29 e =0,444444 , obwohl sich dadurch augenscheinlich eine noch bessere

e3g
Annadherung an die Ablesewerte ergdbe, weil mit diesem Ansatz eine physikalische Begriindung nicht
verbunden ist.
Damit ergibt sich 'y 5 (X = Xmax) = - 0,440032>0,132339 = - 0,058233. Die Abweichung vom

Polynomwert -0,057608 betragt 1,09%. Wir halten daher als Gl.4.) foI gendes Ergebnls fst
Fiv =(U)wv=Ux

4)..f' X=X
)2 (X = X = 5,2>§'i - 5,2x§ -

Damit sind wir in der Lage, auch fir den oberen Bereich die enngItlge Struktur des Bereichfaktors
fr2(X) anzugeben. Wieder verwenden wir den Gauf3 schen Algorithmus.
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Ermittlung f« 2 perechnet_endgiitig Mit Hilfe des Gaul3' scher Algorithmus

1) f(x=m)=1; 2)..F(x=2m) =W; 3)..f' (x=m) =U sV ; 4)..f'(x = 2m) =V
Hierbel ist m=Xma UNd 2M=Xende; V=(W-1)/m=-f" k2(X=Xende) UNd W=Y a0 YoX max.

l...am° +bm? +cm+d =1
II...8am> + 4om? + 2cm+d =W
l1...3am? + 2bm+c+0=U »/

IV...12am? + 4bm+c+0=V
Diagonalisieren jeder Zéeile, Faktoren a, b, cund d , 1“ gesetzt; 11=I1/8; IV=IV/4;

m3 m2 m 1
2
c L LU
2 4 8
3m> 2m 1 0
3m?2 m 1 0
4
/3 1-10; H1/3m? -1V
; 1 1
m m2 md
0 1m2 Em Z
2 4 8
1 2 1,
3m 3m2
0 m E 0 |-
4
He2/m=; I-111; IV/m
1 1 iz ig
m m m
0o 1 = T
2m  4m?
o L 2 1
3m 3m? md
0 1 =
4m
l1<-->|V vertauschen
1 1 iz ig
m m m
0 1 i 0
4m
o 1 2 1
3m 3m?2 md
o 1 S T
2m  am?
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IH-11/3m; V-1 mit 11/3m=0 i i><i: 32 i 1 UV 1 = V2+UV2
3m 4m 3m 12m 4m 3m m 3m 12m 3m
1 1 1 1
1 = = = =
m m m m
0 1 i 0 _i+£
4m im m
5 1 1 V 20V
0O 0 S =T
2m> m m® 12m* 3m?
0 3 7 |2 W Vv uv
dam  4m? | m® 4dm? 4dm m
[11e12m?/5; 1V +4m/3
; 111 1
m m m m3
01 2 o VLW
4m 4m m
0 0 1 1_2 12 V 24UV 12+mV 8Smuv
5m 5m 5 15 5m
00 1 |8 . W,V 4mUV _8-W+mV- 4muv
3m|3m 3m 3 3m 3m
V-1l
11 1 1
m m? m® e
01 3> o AL
am im m
00 1 12 L12+mV - 8muv
5m 5m
00 0 - 1 | 40- BSW +5mV - 20mUV - 36- 3mV +24mUV _ 4- 5W +2mV +4mUVvV
15m 15m 15m
IVe(-15m)
; 011 1
m m m e
01 2 o AL
am 4 m
0o 1 2 L12+mv - 8muv
5m 5m
0 0 0 1 |-4+5W-2m(v)-4mU(V)=-4+5W- 2m>€W—19- 4mU>€M/—19
[} [}
Somit ist

d=-4+5W- 2W +2- AUW +4U =(3W - 2)- aU(W - 1)
d =3W- 2+4U(1- W). Mit U=0 ergibt sich der gleiche Ausdruck wie bisher.
_12 24+ 1(v)- smu (V)

—2><(3\N- 2- 4u(w- 1))

5 5m
1 10 8muU -1 12
=- 2- 1 R — -1
€= ><(3VV @Vm g 5m m g 5m 4U(W )
36 8U+48Uo
=- — -+ —X4W-1)+c——HqW- 1
¢ 5m )+5m>< )+8 5m gx( )
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o= oW D+ T - )=+ w)- Zfa- w)

c= éael £9><(1 W). Mit U=0 ergibt sich auch hier der gleiche Ausdruck wie bisher.
em Mg
b:_u+u_(\/)_ AN ﬁgx(l_ W) =- (W_'21)+E>M 21 (1 W)+ 24J (1 w)
4m m dmem mg 4m m m 4m? m?

b=- %x(l- w)- %(1- W)+%(1- w)

b=§ %+—9><(1 W) Mit U=0 ergibt sich wiederum der gleiche Ausdruck wie bisher.
ém mg

1 1 1 e 80 1l e 5 I
== - =AW - 2+4U(1- W))- =6 - = 2q1- W) - =6+ = E1- W
e msx( (1-w)) m* ém mgx( ) m&é‘ m? ngx( )
a:i,s— isa(aN- 2)- i2x1>(1-w)+ixiz>(1- W)- i34u(1-w +i38U(1- w)- issu(l- w)
m m m- m m m m m
1 7 5 4 au U
a=- —XW-2-1)- —(1- W)+ [1-W)- =5 [1- W)+ = (1- W)- = (1-w)
m m m m m
3 7 5 U 1 U
a=+ 20-w) La-w)s Sew) Law=rLaw): Law)
a=gei3- ——><(1 W) Mit U=0 ergibt sich fur den Parameter a der gleiche Ausdruck wie bisher.
ém’ m’g
Probe:
: : : ,_1-w i g
Wir setzen auch hier -V = f'(X=X,) = f'.= p- in dievg. Ausdrucke fir die Parameter d, c,
bunda einund erhalten d =3W - 2+4U(1- W), ¢ =(7- &J)XLTW:(Y- 8U ) xf'q
b—g-5+£—><f und a= éael i9><f . also insgesamt
em mg m? 7]
3 2
(18)... fp(¥) = (L- U)—2 xF ' +(- 5+5U) 2 xf ', +(7- 80 )xxf ' +(3W - 2+4U (1- W)).
Xmax

Hieraus die 1.Ableitung
2
F'ep () =3{1- U)— xf ' +2(- 5+50 )2 xf' +(7- 8U)xf", und das Gradientenverhait-

nis ergibt sich an der Stelle X=Xm ZU

o (X= Xmax)_3>(1 U)+2X- 5+5U)+(7- 8U)=3- 3U - 10+10U +7- 8U =-U
KZ(X Xende)

KZ(X Xmax):_U bZW fKZ(X:Xmax):_U bZW

K2 (X Xende) -V
ko (X=X, ) =+UV , womit ist Ausgangs Gl. |11 wieder erreicht ist.

f
f
£
f

Der endguiltige Verlauf des Berechfaktors fxo(X) ist ng. Diagramm zu entnehmen.
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Y _berechnet_worlaufig bei fio(x=xmax)=0 . .
- - 9 bel Fia( ) Verlauf fgo(x) im oberen Bereich
Y_berechnet_endgliltig bei fxo(x=xmax)=-0,058233 AX = Xende - Xmax Xende=3,617°A
1 N
To)
—
0,95 o
. ©
Gradient = Ay / Ax ©
0.9 3 2 =]
y_berechnet_endgliltig = 0,0225x°-0,2024x“ + 0,4514x + 0,7136 1
085 R’=0,9999 i
’ y_berechnet_worlaufig = 0,0405x3-0,3659x2 + 0,9264x + 0,2821 2‘
R’=1
0,8
y_Polynom = 0,0228x%-0,2056x? + 0,4623x + 0,7031 y' Polynom = 0,0684x2-0,4112x+0,4623
R?=0,9998
0,75 T T T T T T T T T 1
1,6 1,8 2,0 2,2 24 2,6 2,8 3,0 3,2 34 3,6 °A
Xmax=1,808°A ‘——fK_Ponnom —o— fK_berechnet_endgliltig === fK_berechnet_vorlaufig

Der Verlauf der mit f’ x(X=Xma)=UeV endgliltig berechneten Gesamtenergie zeigt die beste Anndherung
an die Ablesewerte.

Wertetabdle fur fK_berechnet_enngltig mit f’Kz(X:Xmax):U°V

Eges Il
berechnet Eges II
mit abgelese-
X fK berechnet ner Wert fK berechnet

1,808278188 16,3942 16,40 1
1,9 16,5782 16,65 0,99398659

2 16,7652 16,85 0,9859822

2,2 17,0916 17,15 0,96597368

2,4 17,3504 17,40 0,94153873

2,6 17,5420 17,60 0,9137652

28 17,6725 17,75 0,88374094

3 17,7534 17,85 0,85255378

3,2 17,8016 17,95 0,82129159
3,616556375 17,8991 18,05 0,76069122

Xin°A,EineV
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f)  Ergebnisse:
Es konnte gezeigt werden, dass die Bahnenergieerzeugung Orbitalfaktor, Abstandsfaktor und Bereichs-

faktor modifiziert ist geméi (19)...% ><(ng3 xf7 xfg )
)

Dieflr die Bereichsfaktoren geltenden Parameter konnten eindeutig identifiziert werden und damit auch
deren Struktur und Natur. Jeder einzelne Faktor hat eine andere Ursache. Die einzelnen Verlaufe sind
ng. Diagramm zu entnehmen.

Verlauf der Bahnbereichsfaktoren fxoyg, f; und fx
in den drei Bereichen
2 \
p \ e
g Vi _
14 \ /,. 1,224148
1.2 S ———
1 /i>- — — 0,760691
0,8 /
0,6
04 _/Gnterer Bereich Grundbereich Oberer Bereich
il /
O T T T T T T T
0,0 0,5 1,0 15 2,0 25 3,0 35 °A
x=0,0242°A Xmin=0,800°A Xo$1v193(§3°A Xmax=1,808°A [=—=fKYB ——1Z —o—1K] Xende=3,617°A
g=90°

Erst mit EinfUhrung des Bereichfaktors konnen beiebige Werte fr die Gesamtenergie exakt gestellt
werden. Legt man anstelle beliebiger Werte die abgelesenen Werte zugrunde, zeigt sich schliefdlich die
gesetzesméldige Ordnung. Dazu wird der Bereichsfaktor im 1. Schritt explizit hergdeitet (fK_explizit).
In dieser Gestalt ist er aber nur eine mathematische KorrekturgrofRe. Im 2. Schritt wird das wertgleiche
Polynom 2. oder 3.Grades als Regressionskurve ermittelt (fK_quadratisch oder fK_kubisch). Die Poly-
nome liefern praktisch identische Werte wie fK_explizit. Es handelt sich also weiterhin nur um eine
mathematische Korrekturgrofe. Um die gesetzesméafige Ordnung des Polynomverlaufs zu ergriinden,
werden im 3.Schritt Parameter eingefiihrt. Das so ,, physikalisch® begriindete Polynom (fK_berechnet)
sollte dann die Messwerte der Gesamtenergie exakt treffen (nicht notwendigerweise die Ablesewerte).
Der Verlauf des Gesamt-Bahnenergie-Erzeugungsvielfachen (ngg xf xfx ) istin ng. Diagramm

dargestdllt.

Verlauf des Gesamt-Bahnenergie-Erzeugungsvielfachen

fees = fravefzofk 1,8623974

2 >
1,8 ~

1 .
i _

12 -

1 —
0,8 =
06 7
0,4 ¢
02
O , T T T T T T T
0,0 0,5 1,0 15 2,0 25 3,0 35 °A
x=0,0224°A Xmin=0,800°A Xo=1,136°A Xmax=1,808°A Xende=3,617°A

Yg=90°

Unterer Bereich Grundbereich Oberer Bereich

Die Bahnenergie an der Stelle x=xo betrégt E;=15,0 V. An dieser Stelle heben sich die Ladungsenergie aus Kern-Kern-
Abstof3ung und Elektron-K ern-Anziehung gegenseitig auf, so dass allein die Bahnenergie die Gesamtenergie darstellt. An
dieser Stelle betragt das Bahnenergie-Erzeugungsvielfache 4 _ 360

3 360- 90

PR
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Verlauf des Abstandes Elektron - Kern r(x)
und des Bahnradius rg(x)

Ye=0" Ye=180° "

2 Yg=90° /
1,5 0*V3/2

—
1 Xo=1,136°A
0,5
Aerer Bereich Grundbereich Oberer Bereich
0

0,0 0,5 1,0 15 2,0 2,5 3,0 35 °A

x=0.0242°A Xnn=0,800°A  X¢=1.136°A Xenax=1,808°A [ =—1) —=—1B() | Xene=3617°A
o=

2,5

2*X max
>

Der Bahnradius ist konstant. Der Abstand Kern — Elektron ist vom x-Abstand der Kerne abhangig.
Aus dem ng. Lauflinienbild ist zu erkennen, dass im oberen Bereich der Abstand Elektron-Kern grofer
ist als der Bahnradius (r,>rg). Wenn jedoch der Abstand so grof3 wird, dass die Protonen der Orbital-

rand erreichen (I (X = Xende) @2 *Xp), reif’dt das Molekil auseinander.

Lfﬂqj'?vfoge ,r:é%,"' ?/r)?fﬂﬁﬁ‘h

Lamole 5 = Kool
Oberer Boraced, |5’n=‘i&-¢ HBereich l Bberer Tewih
brmmstbom sl Fruoa(dereed

Das vg. Lauflinienbild bietet einen Blick in das Innere des Maolekills. Die Lage der Mittel punkte des
Bahnradius und der Protonen fallen nicht zusammen. Um zu erkennen, dass sich der Laufweg beim
Ubergang in einen anderen Bereich verandert, wurden die drei Molekiil-Grenzzustandsbilder tibereinan-

dergelegt.

Es konnte gezeigt werden, dass die berechneten Ladungsenergien aus Kern-Kern-Abstof3ung und Elekt-
ron-Kern-Anziehung) eben auf diese Molekiil-Geometrie bezogen sind.
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Modifizieren des Operators der Schrédinger gleichung

Es wurde gezeigt, dass sich die untere bzw. obere Grenze des Grundbereichs durch den Orbitalwinke
(ys=0° bzw. 180°) bestimmen. Dies fiihrt in Konsequenz dazu, auch der Elektron-Kern-
Anziehungsenergie eine x-Komponente zuzuordnen ist, gemai

(20)... Eglektron_ Kkern(X) = % REH1 ¥ H1 ><L XX . Diese Zuordnung der x-Komponente ist neu.
r(°

Hierbel ist r(x) der x-abhéngige Abstand zwischen Elektron und Kern.

Die x-Abhangigkeit der Kern-Kern-AbstoflRungsenergie gemald
(21)...Ekern kern(X) = % REH1 X H1 & ist bekannt. Sie ergibt sich aus dem Abstandsquadrat.
- X

Eine weitere Neuerung ist das Auftreten nur hdlftiger Ladungsenergie (s. GI.20 und GI.21).

Es wurde die x-Abhangigkeit des Abstands Elektron-Kern r(x) gezeigt gemal rgp(X) = Xy sowie

X
XX (15)...19(X) = 0 . Sie ergibt sich unmittelbar aus dem Lauflinienbild.
Xmin Xmax
Nur mit den hier getroffenen Ansétzen fr r(x) bleiben in der expliziten Herleitung von fy die Rechen-
ausdriicke identisch bis auf die Indizes von x (min, max).

(8)...11(x) =

Die Bereichsfaktoren lauten:

Ymi 2 Ynmi .
(13)... K1_ berechnef™ - m|n2 X +1&XX+(1' Ymin)mlt

1 2
(138)... Ymin = \/XO 'Zxxmin

3 2

(18)... fp(X) = (L- U )2 xf ' +(- 5+5u)xX xt' +(7- 80 xxf ' +(3W - 2+4U(1- W))
€ Yoo o X W 1-Y
MitU:-é ai :uoderU— M xO fl =——— und W = mex
a 2 % Xmax zg Y0 Xinax (Xende - Xmax) EX
2 max

Diese explizit herged eiteten Ergebnisse sollten herangezogen werden, um den Operator der Schrodin-
gergleichung entsprechend zu modifizieren.

Es wurde gezeigt, dass durch den Bezug auf die Grundgrof3en des Wasserstoffatoms (Grundbahn 1y,
und Gesamtenergie Eyy;) das Rechnen mit einfachsten Ausdriicken bel unverandert prézisen Werten
moglich ist. Damit werden physikalische Strukturen nicht verdeckt. Wie die Ergebnisse zeigen, liegt fur
alle x-Abstande der beiden Protonen zueinander eine sehr gute Ubereinstimmung des berechneten Ver-
laufs der Gesamtenergie mit den Ablesewerte vor. Dies bedeutet, dass die berechneten Werte physika-
lisch bzw. phadnomenorientiert begriindet sind. Die vorliegende Untersuchungsmethode erfasst die ee-
mentaren Strukturen Uber alle Bereiche sowohl qualitativ als auch quantitativ zutreffend.

Am Ende der Ausarbeitung angekommen, erfolgt noch als Anhang eineleicht vergrof3erte Bildkopie der
Originaldatenquelle und ein Ausblick auf die Anwendbarkeit dieser Untersuchungsmethode auf das
Wasserstoffmol ekl
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Verlauf der Gesamtenergie fir abgelesene und berechnete Werte

eV

Verlauf der Gesamtenergie des H,"-Molekiil-lons

Bei X=Xenge: Abweichung Eges perechnet VON Eges abgelesen WG. ANNANME Xenge=2*Xmax anstelle Xenge=1,9857*Xmax

22

21

\

20

\

19

18

18,05

17

16

17,90
\

Gesamtenergie in eV

~_

e

=

15

15,00

14

Unterer Bereich

Grundbereich

Oberer Bereich

13

12

05

0,797

1 1,136

15

1808
Abstand Kern -Kern in A

2,5

‘-‘-EGes_berechnet =@=EGes_abgelesen

EGes_ohne fK

Tabellenwerte zum Verlauf der Gesamtenergien
Eges_berechnet Eges_gemessen

X
°A

3,61656749
3,6

3,2

3

2,8

2,6

2,4

2,2

2

1,9
1,80828374
1,8

1,7

1,6

15

1,4

1,3

1,2
1,13600349
11

1

0,9

0,8
0,79986336
0,7

0,6

0,5

0,4

0,3
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17,89905425
17,80163472
17,75340537
17,67246257
17,5419769
17,35038235
17,09156222
16,76514658
16,57816182
16,39416779
16,36629947
16,04373809
15,75058214
15,4927127
15,27769117
15,11540552
15,01903974
15
15,00657195
15,10317158
15,3451944
15,78717413
15,787963
16,32705159
16,89944051
17,68154553
18,97212666
21,39412787

eV

18,05
17,95
17,85
17,75
17,6
17,4
17,15
16,85
16,65
16,4
16,45
16,15
15,9
15,6
15,3
15,15
15,05

15,05
15,15
15,4

15,8
16,4
17,1
17,9
19,15

35 3,617 4
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12. Schlusswort

Ich habe, nun zum Schluss gekommen, die Bitte um Nachsicht, dass die hier vorgeegte Arbeit unvoll-
sténdig ist. Die Arbeitskraft eines einzelnen ist naturgemald zu gering, um auf alle Aspekte dieses The-
mas umfassend eingehen zu kénnen. Zwar erscheinen die hier vorgetragenen Zusammenhange als nahe-
liegend oder als gar nicht schwierig aufzudecken, so dass manch einer sich im Nachhinein, ob seiner
»guten” Bildung, sogar wundert, dies alles nicht selbst und nicht schon frither erkannt zu haben. Ich will
aber diesen Zweifeln keine all zu grofRe Bedeutung beimessen, da ich feststellen musste, dass solche
»enfachen* Uberlegungen zur Elementarphysik eines Molekiils (d. h. ohne komplizierte, hthere Ma-
thematik) bislang Uberhaupt noch nicht angestelt bzw. publiziert wurden, weshalb ich dazu auch keine
Literaturquelle angeben kann. Nur das Bild 1 stammt aus einer Literaturquelle. Dass dies so ist, hat
einen besonderen Grund.

Ich hatte mich mit dem Thema ,, Elementarbereich Molekiil“, als Fortsetzung bzw. Weiterentwicklung
meines Versténdnisses Uber die Existenzweise der klassischen Elementarteilchen, schon eine geraume
Zeit beschéftigt. Insbesondere das im Molekll herrschende Kréftegleichgewicht stand im Mittelpunkt
des Interesses. Allerdings kam ich im Thema nicht recht weiter und trotz aller Anstrengungen war diese
Phase durch Vergeblichkeit der Bemiihungen gekennzeichnet. Da eine Lésung sich einfach ergeben
wollte, machte sich Resignation breit. Schon hidt ich mich nicht mehr fur fahig, das Thema , Molekul*
zu bearbeiten oder war mein Versténdnis Uber das Atom etwa nicht auf ein Molekul Ubertragbar? Es
hauften sich die Gedanken, die Untersuchungen einzustellen. Dann kam in einer der vidlen néchtlichen
Arbeitssitzungen plétzlich der Gedanke, es mit einem ganz anderen und Uberhaupt nicht abstrakten An-
satz noch eénmal zu versuchen.

Die Idee bestand darin, die Untersuchungen zum Molekil von einer bekannten Datenbasis aus zu begin-
nen. Als Datenquelle kdnnte der Verlauf der Potenzialkurve dienen. Es kdnnte das mir aus der vg. Lite-
raturstelle bekannte Bild eingescannt, stark vergrof3ert und mit Hilfe eines Zeichenbretts, Uber das jeder
Ingenieur seit seiner Lehrzeit verfigt, genau vermessen werden. Die Genauigkeit der so gewonnenen
»Ablesdaten” wirde im Rahmen der Strichstérke der Kurve liegen. Die Ablesedaten kdnnten dann mit
modernen Tabe lenkalkulations-Programmen leicht ausgewertet werden. Die Datenaufnahme msste
mindestens so sorgféltig geschehen, dass die wesentlichen Zusammenhénge noch erkennbar blieben.
Nachdem die Daten vorl&gen, kénnte die AbstoRungsenergie, deren Hoéhe ja zweifellos vom Kernabstand
abhangt, abgezogen und der ,, verbleibende’ Kurvenlauf dann untersuchen werden.

Dieser Ansatz war von Anfang an erfolgreich. Trotz aller Sorgfalt unterlief aber be der Ermittlung der
Ladungsenergie, was ja wohl keine besondere Kunst ist, wegen der Anspannung, was fur ein ,verble-
bender” Kurvenverlauf sich denn wohl ergeben wird, ein schlichter Rechenfehler. Aufgrund dessen wur-
de in meinen Untersuchungen nur mit halber Ladungsenergie (aus Kernabstol3ung und Kern-Elektron-
Anziehung) gerechnet. Als dann diein Bild 2 dargestellten wundervoll einfachen Strukturen (d. h. linea-
rer Verlauf im Grundbereich) erstmals als Diagramm vor mir lag, war die Freude grof3 und al's dann der
» Fehler* bzgl. der Ladungsenergie bemerkt wurde, war das Erstaunen noch grofier.

Aus diesen Anféngen wurde dann die hier vorliegende Arbeit systematisch entwicket. Menes Erachtens
ist es gerade die Einfachhet, die fir diese Methode spricht. Ich hoffe daher, dass sie vide Nachahmer
findet, die nicht veréchtlich auf die Einfachheit herabschauen und mit diesem Verfahren weiter in den
Elementarbereich vorstof3en wollen. Natirlich zéhle ich hierzu auch alle digjenigen, die mit der Schré-
dinger’ schen Wdlengleichung vertrauten Umgang haben. Diese méchte ich bitten, zu versuchen, die
Waellengleichung fir das H,"-Molekil auf Basis dieser meiner Ausarbeitung zu modifizieren.

Nun, am Schluss angekommen, mdchte ich dem geneigten Leser noch Anteil an meiner Freude nehmen
lassen, eine Freude, die allerdings meiner christlichen Uberzeugung entspringt. Sie kommt aus der Ge-
wissheit, dass ich mit dieser Arbeit , durch Inspiration von oben" gewdrdigt wurde, das Prinzip der
»Anschaulichkeit der Schopfung Gottes* offenkundig zu machen.
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Bildguelle: Taschenbuch fur Chemiker und Physiker, 3.Band, Springer-Verlag 1970, Seite 3-228

Aus diesem Bild wurde der Verlauf ZSg des H, stark vergrof3ert und moglichst genau vermessen.
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Potenzialverlauf Wasserstoff - Molekil

eV

°A

Wie be H,"-Molekiil existiert auch bel H,-Molekill ein Grundbereich mit linearem Verlauf der
Gesamtener gie.

Damit lasst sich das hier dargelegte Verfahren auch auf das H-Molekil anwenden. Hierzu muss ledig-
lich die im Rechenverfahren auf Seite 10 angegebene Zeile mit Null fir die Energie aus der Elektron—
Elektron—Anziehung vorzeichenrichtig mit dem entsprechenden Ausdruck versehen werden (analog zur
Abstol3ungsenergie der beiden Protonen). Es wird sich dann herausstellen, dass der kleine negative Be-

trag der Gesamtenergie in der Nulllage des H,-Molekiils durch die kleine magnetische Anziehungsener-
gie der beiden Elektronen verursacht ist.
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