Untersuchung von Clustern

Beispiel: Phenol-Wasser Cluster
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Cluster sind ein neuer Zustand der Materie zwischen Gasphase  und kondensierter Phase. Die größeren Wasser- und Phenol-Wassercluster bilden zyklische und 3D-Strukturen ("Würfel") aus. Die Wassermoleküle sind hier noch nicht (wie in Eis) tetraedrich koordiniert. Man unterscheidet zwischen freien, Doppeldonor und Einfachdonor OH-Bindungen, die an Hand ihrer charakteristischen OH-Streckschwingungsfrequenzen jeweils im Bereich um 3750 cm-1, 3700-3500 cm-1 und <3500 cm-1 unterschieden werden können.  
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Auch die intermolekularen Schwingungen liefern wichtige Informationen zur Struktur der Cluster und zum H-Brückenpotential.

Beispiel: Phenol(H2O)1
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