Zusammenfassung

Historische Einleitung
Die Teilchennatur der Materie
· In Gasentladungen gelang der Nachweis, daß Atome aus negativen und positiven Ladungsträgern (Ionen) bestehen.

· Aus der Geschwindigkeit (Laufzeit) von Ionen gleicher Energie wird das Verhältnis ihrer Ladung zu Masse bestimmt.

· Die Elementarladung wird aus der Sinkgeschwindigkeit geladener Tröpfchen in einem elektrischen Feld bestimmt.

· Streuexperiment zeigen, daß die positiven Ladungsträger (Atomkerne) im Vergleich zum Gesamtatom sehr klein sind.

Die Wellennatur des Lichtes
· Die Maxwellschen Gleichungen beschreiben, daß ein sich zeitlich änderndes elektrisches Feld ein Magnetfeld erzeugt und umgekehrt.

· Aus den Maxwellschen Gleichungen folgt eine der Wellengleichung analoge Beziehung. Dabei stimmt die Geschwindigkeit der Welle mit der experimentellen Lichtgeschwindigkeit überein, so daß der Träger der Lichtwelle das elektromagnetische Feld sein sollte.

· Sich zeitlich ändernde elektromagnetische Felder transportieren Energie.

Die Teilchennatur des Lichtes
· Der photoelektrische Effekt zeigt, daß die Aufnahme oder Abgabe von Energie nicht kontinuierlich erfolgt, sondern in "Quanten".

· Die Planckkonstante h ist der Proportionalitätsfaktor zwischen der Frequenz der Lichtquanten und ihrer Energie.

· Der geringe Wert der Planck Konstante bewirkt, daß die Quantisierung von Energie (und Drehimpuls) in der makroskopischen Welt nicht bemerkt wird.

· Nach der Quantenvorstellung transportiert Licht Energie, überträgt Impuls und hat eine geringe Masse.

· Der Übergang zwischen den diskreten Energiezuständen von Atomen oder Molekülen führt zu der Absorption oder Emission von Lichtquanten.

· Die Energien der durch ganze Zahlen indizierten elektronischen Zustände werden durch das Bohrsche Atommodell beschrieben. Für große Quantenzahlen stimmen Umlauffrequenz des Elektrons (schwingender Dipol) und emittierte Frequenz überein, wie nach der klassischen Physik zu erwarten ist.

Die Wellennatur der Materie
· Teilchen lassen sich Wellenlängen zuordnen, die von ihrem Impuls abhängen.

· An Kristallgittern gestreute Elektronen zeigen Auslöschung und Verstärkung ihrer Intensität (Häufigkeit) wie von Welleninterferenz bekannt.

· Zur Charakterisierung eines Teilchens ist eine räumlich begrenzte Welle notwendig, die man durch Überlagerung vieler Wellen nur geringfügig verschiedener Wellenlänge erhält.

· Das Teilchen ist umso genauer lokalisiert,  je größer der Bereich der überlagernden Wellenlängen (Impulse) ist: Unschärfe von Ort und Impuls.

· Die Schrödingergleichung beschreibt die Amplitude und Energie der Materiewellen.

Das Teilchen im Potentialkasten
· Die Schrödingergleichung für ein Teilchen in einem Kastenpotential ist eine Beschreibung der freien Translation von Atomen und Molekülen.

· Die Energie des Teilchens hängt von seiner Masse, der Kastenlänge und der Translationsquantenzahl ab.

· Das Quadrat der Wellenfunktion des Teilchens, das nur von der Kastenlänge abhängt, beschreibt die Aufenthaltswahrscheinlichkeit des Teilchens im Kasten.
· Wenn die Potentialwände endlich hoch und endlich breit sind, kann das Teilchen hinduchtunneln.

Der starre Rotator
· Die Schrödingergleichung für den starren Rotator beschreibt die Rotation von zweiatomigen Molekülen.

· Die Rotationsenergie hängt vom Trägheitsmoment und der Rotationsquantenzahl ab.

· Aus dem Trägheitsmoment lässt sich die Gleichgewichtsbindungslänge bestimmen.

· Das Quadrat der Wellenfunktion gibt die Aufenthaltwahrscheinlichkeit des rotierenden Teilchens im Raum an.

· In einem magnetischen Feld hängt die Rotationsenergie auch von der Lage der Rotationsachse zur Magnetfeldachse ab.

Der harmonische Oszillator
· Die Schrödingergleichung für den harmonischen Oszillator beschreibt modellhaft das Schwingungsverhaltens eines zweiatomigen Moleküls.

· Die Schwingungsenergie hängt von den Massen der Atome, der Kraftkonstante der Bindung und der Schwingungsquantenzahl ab.

· Das Quadrat der Wellenfunktion, das von den Massen der Atome und der Kraftkonstante der Bindung abhängt, gibt die Aufenthaltswahrscheinlichkeit der Atomkerne als Funktion des Atomabstandes bei der Schwingungsbewegung an.

· Auch bei einer Schwingungsquantenzahl von Null schwingt das Molekül und hat eine Nullpunktsenergie, da Ort und Schwingungsenergie nicht gleichzeitig scharf festgelegt sind.

Das Wasserstoffatom
· Die Schrödingergleichung für das Wasserstoffatom hängt von den drei Raumkoordinaten des Elektrons um den stationären Atomkern ab.

· Die Energieeigenwerte hängen wie beim Bohrschen Atommodell von der Kernladung und den Massen von Elektron und Kern sowie von der Hauptquantenzahl ab.

· Die Wellenfunktionen sind eine Funktion dreier Quantenzahlen.

· Das Quadrat der Wellenfunktion gibt die Aufenthaltswahrscheinlichkeit des Elektrons um den Atomkern an.

Der Elektronenspin und der Kernspin
· Elektron und Atomkern können klassisch um ihre eigenen Achsen rotieren. Dieser Spin ist gequantelt.

· Die rotierenden elektrischen Ladungen erzeugen ein Magnetfeld, das mit einem äußeren Magnetfeld wechselwirkt. Dies führt zu Spinzuständen verschienener Energie.

· Die Energieaufspaltung der Spinzustände hängt von der molekülspezifischen Elektronendichteverteilung ab. Dies wird in der ESR- und NMR- Spektroskopie für analytische Zwecke genutzt wird.

Der Aufbau des Periodensystems und die Atomspektren
· Das Periodensystem der Elemente erhält man durch sukzessives Auffüllen der Atomorbitale mit Elektronen.

· Wenn zwei Elektronen dasselbe räumliche Orbital besetzen (das im Atom durch die Quantenzahlen n, l und m spezifiziert ist), müssen sie nach Pauli entgegengesetzten Spin haben.

· Atomare Zustände werden durch Termsymbole charakterisiert, in die Spin, Bahndrehimpuls und Gesamtdrehimpuls der Elektronen eingehen. Der Grundzustand wird nach den Hundschen Regeln ermittelt.

· Optische Atomspektren, Röntgenspektren und Augerspektren lassen sich als Übergänge zwischen atomaren Zuständen deuten.

Die Wechselwirkung von Materie mit einem elektrischen oder magnetischen Feld
· Ein elektrisches Feld führt in einem Dielektrikum (Nichtleiter) zu einer Verschiebung von Ladungen: Elektronenpolarisation, Ionenpolarisation und Orientierungspolarisation von Dipolen.

· Die Dielektrizitätskonstante einer Substanz gibt an, wie gut sie entgegengesetzte Ladungen trennt: Erhöhung einer Kondensatorkapazität, Solvatiserung von Kationen und Anionen usw.

· Auch ein magnetisches Feld kann Materie polarisieren (magnetiseren). In einer diamagnetischen Substanz wird ein Elektronenstrom induziert, der zu einem dem äußeren Magnetfeld entgegengesetzten kleinen inneren Magnetfeld führt. Paramagnetische Substanzen haben Elektronendrehimpulse (0, deren magnetische Momente sich im äußeren Feld orientieren. Die magnetischen Spinmomente der ferromagnetische Substanzen sind bereits durch den Kristallgitteraufbau in bestimmten Bezirken orientiert, die dann durch das äußere Magnetfeld ausgerichtet werden.

Die Wechselwirkung von Materie mit elektromagnetischer Strahlung
· Die Lösung der zeitabhängigen Schrödingergleichung mit der Wechselwirkungsenergie zwischen elektrischem (Atom- oder Molekül-)Dipol und elektrischem Feld des Lichtes als potentieller Energie führt zu optischen Übergangswahrscheinlichkeiten, die vom Übergangsdipolmoment und der Resonanz zwischen eingestrahlter Lichtenergie und Energiedifferenz der beteiligten Zustände abhängt.

· Aus den nach dem Lambert-Beerschen Gesetz bestimmten optischen Absorptionsquerschnitten läßt sich das Übergangsdipolmoment bestimmen und mit dem gerechneten Moment vergleichen.

· Zur Verbreiterung von Spektrallinien tragen die Lebendauer des angeregten Zustandes, der Dopplereffekt sowie bei höheren Drücken Stöße bei.

Die Grundlagen der Gruppentheorie
· Molekulare Symmetrien spielen eine wichtige Rolle beim Ablauf chemischer Reaktionen und in der Spektroskopie.

· Abhängig von den Symmetrieoperationen, die ein Molekül unverändert lassen, wird es einer Punktgruppe zugeordnet.

· Symmetrieoperationen an einem symmetrischen Gebilde, z.B. an Atomauslenkungen bei Schwingungen oder an Molekülorbitalen, lassen sich als Matrixoperationen an einer das Gebilde charakterisierenden Basis darstellen.

· Spezielle Basen führen zu Diagonalmatrizen als irreduzible Darstellungen der entsprechenden Symmetrieoperationen. Die Summe der Diagonalelemente (Charakter) charakterisiert das Symmetrieverhalten dieser Basen.

· Ein molekularer Rotations-, Schwingungs- oder Elektronenzustand hat dieselben Charaktere wie eine der zu irreduziblen Darstellungen führenden Basen der entsprechenden Punktgruppe. Er wird durch die Symmetriebezeichnung dieser Basis charakterisert.

· Die Orbitalsymmetrie muß bei chemischen Reaktionen erhalten bleiben. Der Integrand des Übergangsdipolmomentes muß totalsymmetrisch sein, damit ein optischer Übergang erlaubt ist.

Die Struktur von Molekülen
· Die Energien der Elektronenzustände und die Verteilung der Elektronendichte werden im Rahmen der Born-Oppenheim Näherung durch Lösung der Schrödingergleichung für die Bewegung der Elektronen bei festen Kernabständen berechnet.

· In einer einfachen Näherung werden Molekülorbitale als Linearkombination von Atomorbitalen angesetzt. Diese räumlichen Orbitale werden nach Pauli mit maximal zwei Elektronen entgegengesetzten Spins besetzt.

· Ein Molekül ist stabil, wenn vorzugsweise energetisch tiefliegende, bindende Orbitale besetzt sind. Man unterscheidet zwischen (- und (- Bindungen  je nachdem, ob sich die Molekülorbitale symmetrisch oder antisymmetrisch gegenüber Rotation um die Kernverbindungsachse verhalten.

· Bei der kovalenten Bindung werden die Elektronen von den naheliegenden Atomkernen in vergleichbarem Maße angezogen. Bei der ionischen Bindung sind ein oder mehrere Elektronen zum Atom mit der höheren Elektronenaffinität gewechselt, so daß das entstandene Ionenpaar durch elektrostatische Anziehung stabilisiert wird. Die metallische Bindung entsteht durch die Wechselwirkung von Valenzorbitalen schwach gebundener Elektronen vieler benachbarter Atome dergleichen Sorte in einem engen Kristallverband (Bänder). Die van der Waals Bindung tritt als schwache induzierte Dipolwechselwirkung bei Atomen mit gefüllten Elektronenschalen (Edelgasen) oder zwischen unpolaren Molekülen auf. Wasserstoff kann zwischen kleinen, elektronegativen Elementen eine Brückenbindung ausbilden.

Die Schwingungs-, Rotations- und Schwingungs-Rotationsspektren von Molekülen
· Der Abstand der Schwingungsenergieniveaus des anharmonischen Oszillators eines zweiatomigen Moleküls verringert sich mit zunehmender Anregung bis zum Dissoziationskontinuum. Dabei nimmt der Gleichgewichtsabstand und damit das Trägheitsmoment zu, so daß die Rotationszustände bei höherer Schwingungsanregung eine kleinere Energie haben. Mit wachsender Rotationsanregung nimmt beim nichtstarren Rotator die Bindungslänge zu, so daß wiederum die Rotationszustände geringere Energie haben.

· Die Schwingungen mehratomiger Moleküle können als atomare Auslenkungen entlang von Normalkoordinaten beschrieben werden. In der Basis der Normalkoordinaten kann die Gesamtenergie der molekularen Schwingungsbewegung in eine Summe von Energien einzelner Bewegungen, der Normalschwingungen mit synchroner Bewegung der Atome, aufgeteilt werden.

· Bei der Rotation mehratomiger Moleküle unterscheidet man zwischen kugelförmigen, symmetrischen und asymmetrischen Kreiseln. Ihre Rotationsspektren sind sehr verschieden und entsprechend der Anzahl ihrer unterscheidbaren Rotationsfreiheitsgrade (Hauptträgheitsachsen mit verschiedenem Trägheitsmoment) von 1, 2 und 3 Quantenzahlen (beim asymmetrischen Rotor im Grenzfall des prolaten oder oblaten symmetrischen Kreisels) abhängig. Die Lage des Übergangsmomentes bestimmt die Auswahlregeln der Anregung und damit die Struktur der Spektren.

· Ramanstrahlung entsteht durch Induktion oszillierender molekularer Dipole in dem oszillierenden elektrischen Feld des Anregungslichtes. Die molekulare Polarisierbarkeit ändert sich während der Rotation oder Schwingung im Takt dieser Bewegungen, so daß das emittierte Licht Schwebungsfrequenzen zwischen Lichtfrequenz und Molekülfrequenzen zeigt. Aus dieser Stokes- und Antistokes-Strahlung lassen sich die Energien der Schwingungs- und Rotationszustände bestimmen.

Cluster und Nanoteilchen
· Cluster sind Aggregate von Atomen oder Molekülen mit einer Größe zwischen individuellen Teilchen und kondensierter Materie.

· Edelgascluster bilden unter Optimierung der van der Waals Wechselwirkung vom Festkörperkristall abweichende Strukturen, z.B. Ikosaeder.

· Die Strukturen wasserstoffbrückengebundener Cluster basieren auf dem Wechselspiel zwischen der Maximierung der Zahl der H-Brücken und der Ausbildung möglichst wenig gespannter Strukturen, z.B. linearer H-Brücken.

· Bei starker Wechselwirkung der Solvenzmoleküle untereinander und schwacher Wechselwirkung mit dem solvatisierten Molekül findet man grundsätzlich ähnliche Strukturen wie in den Clustern ohne solvatisiertes Molekül.

· Kleine Metallcluster zeigen unter Maximierung der Zahl von Bindungen ausgeprägte Molekülstrukturen mit diskreten Spektren. Mittelgroße Cluster bilden Bänder und zeigen Eigenschaften, die zum metallischen Festkörper konvergieren. Die zur Konvergenz nötige Clustergröße hängt von der betrachteten Eigenschaft ab.

· Kohlenstoff hat eine stärkere Neigung zur Bildung von Clustern durch kovalente Bindungen als alle anderen Elemente des Periodensystems: Ruß, interstellarer Staub usw.

· Nanokristalle unterscheiden sich von makroskopischen Polykristallen durch die weitaus höhere Dichte an Fehlbereichen. Man erhält sie durch Ausfrieren von energiereichen, metastabilen Atom- und Molekülanordnungen, die weit vom Gleichgewicht entfernt sind. Ihre speziellen Strukturen führen zu besonderen Materialeigenschaften, die sich von Gläsern oder Polykristallen unterscheiden.

Der feste Zustand
· Die verschiedenen Kristallstrukturen lassen sich auf regelmäßige Anordnungen der Atome und Moleküle im Kristallverband zurückführen.

· Die verschiedenen möglichen Schnitte durch ein Kristall und damit die Kristalloberflächen (und deren parallele Unterflächen) lassen sich durch Millersche Indizes charakterisieren.

· Der Abstand der Kristallflächen läßt sich durch Röntgenbeugung ermitteln, denn der Phasenunterschied der an den Atomen der Kristallflächen gestreuten Röntgenstrahlung muß gerade ein ganzzahliges Vielfaches ihrer Wellenlänge sein, damit positive Interferenz stattfindet.

· Bei Molekülen ist die Röntgenanalyse schwieriger. Hier muß zunächst eine Struktur des Moleküls in der Einheitszelle des Kristallverbandes angenommen und die Streuamplituden der Einzelatome aus ihrer Art abgeschätzt werden. Die Gesamtstreuamplitude der durch einen Millerschen Indizes charakterisierten jeweiligen Kristallflächen wird durch phasengerechte Überlagerung der Einzelamplituden aller Atome des Moleküls in der Einheitszelle berechnet. Die gerechneten Amplitudenquadrate (Verlust der Vorzeicheninformation!) werden mit den gemessenen Streuintensitäten verglichen. Die Positionen der Atome im Molekül werden so lange variiert, bis gerechnete und gemessene Streuintensitäten für möglichst viele verschiedene Kristallflächen übereinstimmen.

· Duch Neutronenbeugung können H-atome lokalisiert werden, da Neutronen wegen ihrer ähnlichen Masse an Protonen gut streuen (Nahordnung von Flüssigkeiten!). Elektromagnetische Strahlung wie Röntgenlicht dagegen wird durch Schweratome mit vielen Elektronen intensiv, aber durch ein H-atom mit nur einem Elektron wenig gestreut.

· Oberflächen mit Defektstrukturen wie Stufen und Ecken an Terrassen und Versetzungen spielen eine wichtige Rolle bei Prozessen wie Katalyse, Korrosion, Kristallwachstum und –auflösung sowie Verdampfung. Verschiedene mikroskopische und spektroskopische Verfahren wie die abbildende Photoelektronenspektroskopie, die Auger- und Röntgenfluoreszenz, die Beugung niederenergetischer Elektronen, die vergrößernde Feldemission und Feldionisation, der Energieverlust bei Streuung monoenergetischer Elektronen an Oberflächen und die Rastertunnelmikroskopie haben unser Verständnis von Struktur und Dynamik von Oberflächen und Oberflächenprozessen erheblich erweitert.

· Bei den quantisierten Gitterschwingungen unterscheidet man transversale und longitudinale optische und akustische Phononenwellen mit Wellenlängen vom Millimeter- bis zum Röntgenbereich. Phononenspektren lassen sich durch optische Absorption und Streuung messen.

· Die freie Beweglichkeit der Elektronen in Metallen und die eingeschränkte Beweglichkeit in Halbleitern führt zu besonderen Eigenschaften dieser Festkörper, die sie für elektrische Bauelemente geeignet machen.

Der flüssige Zustand
· Wenn ein Festkörper schmilzt, wird die Zunahme der inneren Energie (Schmelzenthalpie) gerade durch die Erhöhung der Entropie kompensiert.

· Mit Hilfe der Neutronen- und Röntgenbeugung lassen sich in Schmelzen und Flüssigkeiten Nahordnungen mit strukturierten radialen Verteilungsfunktionen messen.

· Flüssigkristalle bilden flexible Fernordnungen aus. Oft handelt es sich um langgestreckte polare Moleküle mit starken axialen und/oder lateralen Anziehungskräften.

· Gläser sind amorphe Kristalle, die beim Abschrecken von Flüssigkeiten oder Schmelzen entstehen und Strukturen ähnlich der stark assoziierter Flüssigkeiten aufweisen.

· Mit Hilfe von Monte Carlo - und Moleküldynamikmethoden lassen sich Flüssigkeitsstrukturen und ihre Dynamik berechnen.

