Diagonalisierung der Schwingungsenergie E
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Nach den Newton Gleichungen gilt:
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   (harmonische Näherung),

wobei die Kraft (= Masse ( Beschleunigung) entlang der i-ten Koordinate die negative Ableitung des Potentials nach dieser Koordinate ist.

Für die massengewichteten Auslenkungskoordinaten
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gilt dann
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wobei
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ein Element der massengewichteten Hesse-Matrix ist.
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Bei Annahme einer sinusförmigen Auslenkung der Koordinate 
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mit  (  als Kreisfrequenz der Schwingung.

Nach Substitution in die Newton Gleichungen folgt eine Matrix-Eigenwert-Gleichung
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oder
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deren Eigenwerte die Quadrate der sogenannten Normal Moden Schwingungsfrequenzen sind und deren Eigenvektoren die Bewegungsamplituden entlang der massengewichteten kartesischen Auslenkungskoordinaten angeben, die zu jeder Mode gehören.

Eigenwerte und Eigenvektoren erhält man also durch Diagonalisierung
der Hesse-Matrix 
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