
Grundkonzepte der Forschung:Grundkonzepte der Forschung:
Ionenphysik Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik Plasmaphysik und Angewandte Physik

Masterstudium Physik: forschungsbasierte Lehre

Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik

Masterstudium Physik: forschungsbasierte Lehre

4 Schwerpunkte: - Quantenphysik
I Pl d A dt Ph ik- Ionen-, Plasma- und Angewandte Physik

- Astro- und Teilchenphysik
- Computational Physics

Basierend auf den 3 Säulen der Physik in Innsbruck:
- QuantenphysikQuantenphysik
- Ionen- und Plasmaphysik / Angewandte Physik
- Astro- und Teilchenphysik

Dazu gibt es 3 Pflichtvorlesungen zu Grundkonzepten der Forschung
- GKdF Quantenphysik
- GKdF Ionen-, Plasma- und Angewandte Physik
- GKdF Astro- und Teilchenphysik
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Grundkonzepte der Forschung:Grundkonzepte der Forschung:
Ionenphysik Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik Plasmaphysik und Angewandte Physik

Teil A: Ionenphysik

Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik

Teil A: Ionenphysik 
Roland Wester

Teil B: PlasmaphysikTeil B: Plasmaphysik
Alexander Kendl

Teil C: Angewandte Physik
Clemens Zierhofer

- VO3, 4 ECTS, Freitags 9:00 c.t. Uhr in HS B

Pflichtvorlesung im 1 Semester Masterstudium- Pflichtvorlesung im 1. Semester Masterstudium,
bzw. Wahlfach III. Studienabschnitt Diplom.

- Zeiten:  9:15 - 11:45 Uhr mit Pause von 10:15 - 10:30 Uhr.
15 Minuten reserviert für Fragen und Diskussion 

- Prüfungsmodus: schriftliche Prüfung am Ende des dritten Teils
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Grundkonzepte der Forschung:Grundkonzepte der Forschung:
Ionenphysik Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik Plasmaphysik und Angewandte Physik

Teil A: Ionenphysik (R Wester)

Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik

Teil A: Ionenphysik (R. Wester)

1. Molekülphysik: 
Theorie der molekularen Bindung HybridisierungTheorie der molekularen Bindung, Hybridisierung,
Potentialdiagramme, Rotations-Schwingungsspektren

2 Atomare nd molek lare Stöße2. Atomare und molekulare Stöße:
Elastische und inelastische Stöße, Reaktionen, Ionen-Molekül-Reaktionen, 
Reaktionsmikroskope

3. Elektronenstreuung und Ionisationsmechanismen:
Inelastische Streuung und Resonanzeffekte, Stoßionisation, Penning-Ionisation, 
Ph t i i ti El kt l M kt t i I f llPhotoionisation, Elektronenanlagerung, Massenspektrometrie, Ionenfallen

4. Stoßprozesse in der Erdatmosphäre, in der Korona der Sonne und im 
i t t ll R M l kül th i i t t ll W lkinterstellaren Raum, Molekülsynthese in interstellaren Wolken

5. Cluster und Nanoteilchen, Wechselwirkungen mit Oberflächen
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Grundkonzepte der Forschung:Grundkonzepte der Forschung:
Ionenphysik Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik

Teil B: Plasmaphysik (A. Kendl)

1 Einführung: Vorkommen Erzeugung Nutzen1. Einführung: Vorkommen, Erzeugung, Nutzen, 
Charakterisierung und Diagnostik von Plasmen ...

2 Th ti h G dl2. Theoretische Grundlagen: 
Grundkonzepte, Kinetische Theorie und MHD, numerische Simulation ...

3 Pl l i k l h ik li h S t3. Plasma als ein komplexes physikalisches System: 
Wellen, Instabilitäten, Chaos, Turbulenz, Strukturbildung

4 H ht t Pl h ik d F i f h4.  Hochtemperatur-Plasmaphysik und Fusionsforschung:
Energiephysik, Fusion, Tokamaks, ITER, Modellierung, ...

5 Ni d t t Pl t h i h d i d t i ll A d5. Niedertemperatur-Plasmen: technische und industrielle Anwendung,
Beschichtung, Ätzen, Beleuchtung, Medizintechnik, ...
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Grundkonzepte der Forschung:Grundkonzepte der Forschung:
Ionenphysik Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik

Teil C Ange andte Ph sik (C Zierhofer)Teil C: Angewandte Physik (C. Zierhofer)

1. Zustandsraumbeschreibung allgemein
D f Z t d T j kt i tDef.: Zustandsraum, Trajektorien, etc.
Allgemeine Form der Zustandsdifferentialgleichungen
Allgemeine Lösung der Zustandsdifferentialgleichungen
2 M th d B h (At) it A l d ti h M t i2 Methoden zur Berechnung von exp(At) mit A als quadratischer Matrix

2. Graphentheorie bei elektrischen Netzwerken
Def.: Graph, Eigenbaum, modifizierter Eigenbaum, Fundamentalschleife,

F d t l h itt tFundamentalschnittmenge, etc.
Systematisches Aufstellen der Zustandsdifferentialgleichungen

3. Anwendungsbeispiele zur Zustandsraumbeschreibung
B i h “Bi di i i h T h ik“Bereich “Biomedizinische Technik“

Hochfrequenzverstärker
Hochfrequenzübertragungsstrecken
N i t l t i h F ldNeuronen im externen eletrischen Feld
Bereich LC-Strukturen
LC-Resonator (Schwingungsmoden λ = 1, 2, 3, ...)
M bi R t (S h i d λ 1/2 3/2 5/2 )Moebius-Resonator (Schwingungsmoden λ = 1/2, 3/2, 5/2, ...)
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Forschungsthemen inForschungsthemen in
Ionenphysik Plasmaphysik und Angewandter PhysikIonenphysik Plasmaphysik und Angewandter PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandter PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandter Physik

Reaktions-
dynamik

Nano- und 
Biophysik dynamikBiophysik

Umwelt-
Labor-
astrophysik

Umwelt
physik BIO ION

PHYSICS
Komplexe
Systeme NumerischePLASMA

PHYSICS

Plasma-

Syste e Numerische
Chemie

Bi di i iPlasma
physik Bio-medizini-

sche Physik

6Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12



Forschungsthemen inForschungsthemen in
Ionenphysik Plasmaphysik und Angewandter PhysikIonenphysik Plasmaphysik und Angewandter Physik

Forschungsziele in Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandter Physik: 

Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandter PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandter Physik

g p y , p y g y

- Experimentelle und theoretische Untersuchungen, 

- die zum grundlegenden physikalischen Verständnis 
der Erzeugung, der Eigenschaften und der Wechselwirkungen
von einzelnen Ionen führen, 

- bis hin zur genauen Beschreibung des 
kollektiven Verhaltens von Ionen und Elektronen 
i hi d l kt i h d ti h F ldk fi tiin verschiedenen elektrischen und magnetischen Feldkonfigurationen 

- unter selbstkonsistenter Berücksichtigung 
aller wesentlichen Aspekte und Komponentenaller wesentlichen Aspekte und Komponenten 

(wie materielle Begrenzungen, äußere Schaltkreise, Stromprofile, 
stoß- und fluktuationsbedingte Transportphänomene Reaktionskinetikstoß- und fluktuationsbedingte Transportphänomene, Reaktionskinetik, 
Plasmaheizung, magnetohydrodynamische Aktivitäten). 

- in enger Zusammenarbeit von Theorie Experiment und Simulationin enger Zusammenarbeit von Theorie, Experiment und Simulation.
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Forschungsthemen inForschungsthemen in
Ionenphysik Plasmaphysik und Angewandter PhysikIonenphysik Plasmaphysik und Angewandter PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandter PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandter Physik

Arbeitsgruppen am Institut für Ionenphysik und Angewandte Physik

(mit Möglichkeit zur Diplom- / Masterarbeit):

- Molekulare Systeme (R. Wester)

- Nano- und Biophysik (P. Scheier, S. Denifl)

- Ionen-Molekül-Reaktionen und Umweltphysik (A. Hansel, A. Wisthaler)

- Quantenchemie und Molekulardynamik (M. Probst)Quantenchemie und Molekulardynamik (M. Probst)

- Komplexe Systeme (A. Kendl)

Experimentelle Plasmaphysik (R Schrittwieser)- Experimentelle Plasmaphysik (R. Schrittwieser)

-Angewandte Physik (C. Zierhofer)

Webseiten der Arbeitsgruppen unter: www.uibk.ac.at/ionen-angewandte-physik/
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Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik: Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik: 
Impressionen aus der aktueller ForschungImpressionen aus der aktueller Forschung

AG Nano-Bio-Physik (P. Scheier, S. Denifl)

Impressionen aus der aktueller ForschungImpressionen aus der aktueller Forschung

y ( )

Biomoleküle, Cluster, Helium-Nanotröpfchen, Dissoziative Elektronenanlagerung, 
Ionierungs- und Wirkungsquerschnitte, Ionen-Oberflächen-Stöße (u.a. für g g q (
Fusionforschung) 
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Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik: Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik: 
Impressionen aus der aktueller ForschungImpressionen aus der aktueller Forschung

AG Molekulare Systeme (R Wester)

Impressionen aus der aktueller ForschungImpressionen aus der aktueller Forschung

AG Molekulare Systeme (R. Wester)

Dynamik und Kontrolle chemischer Reaktionen
• Reaktionsmechanismen

R kti d kt

• Reaktionsmechanismen
• Einfluss von Lösungsmittelmolekülen
• Laser-induzierte Fragmentation
• Kalte Chemie ReaktionsprodukteKalte Chemie

Cl- + CH3I ClCH3 + I-

Molekül

Ion
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Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik: Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik: 
Impressionen aus der aktueller ForschungImpressionen aus der aktueller Forschung

AG Ionen-Molekülreaktionen und Umweltphysik (A Hansel)

Impressionen aus der aktueller ForschungImpressionen aus der aktueller Forschung

AG Ionen-Molekülreaktionen und Umweltphysik (A. Hansel)
Umweltmessungen mit PTR-MS 
(ProtonenTauschReaktions-MassenSpektrometrie)
• Austausch Biosphäre und Atmosphäre• Austausch Biosphäre und Atmosphäre
• Entstehung von Wolken

H3O+ + VOC 
H2O + VOC-H+
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Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik: Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik: 
Impressionen aus der aktueller ForschungImpressionen aus der aktueller Forschung

AG Quantenchemie und Molekulardynamik (M. Probst)

Impressionen aus der aktueller ForschungImpressionen aus der aktueller Forschung

y ( )

Theorie und numerische Simulation von molekulardynamischen 
und quantenchemischen Prozessen bei Ionen und Molekülenq

Nitromethan

Adenin
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AG Komplexe Systeme (A. AG Komplexe Systeme (A. KendlKendl))

H ↔ H+ + e-

HPC & Extreme Computing:

F = q (E + v x B)

HPC & Extreme Computing:

Numerical simulations of
nonlinear dynamics, 

t b l d t t f ti

High-Performance 
Computation (HPC)turbulence and structure formation

in high-temperature plasmas
for fusion energy research

Computation (HPC)

gy

and general 2D complex systems
with relevance to astro & space

physics weather & climatephysics, weather & climate
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Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik: Ionenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik: 
Impressionen aus der aktueller ForschungImpressionen aus der aktueller Forschung

AG Hochfrequenztechnik und Signalverarbeitung (C. Zierhofer)

Impressionen aus der aktueller ForschungImpressionen aus der aktueller Forschung

Signalverarbeitung bei Cochlear-Implantaten: Sprachumwandlung,
Elektromagnetische Interferenz, Induktive Kopplung; Beschichtungen, u.a.

Spin-Off: MED-EL Medical Electronics (Innsbruck)
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Zwei Beispiele
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AG NanoAG Nano-- und Biophysik (P. und Biophysik (P. ScheierScheier))

DNA-Base Thymin unter Elektronenbeschussy

Kann bei Schädigung von DNA durch Strahlung auftreten

Schwierigkeit: Herstellung von Biomolekülen als Gas
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AG NanoAG Nano-- und Biophysik (P. und Biophysik (P. ScheierScheier))

DNA-Base Thymin unter Elektronenbeschussy

Es entstehen H‐ Ionen:

4

ig
na
l ‐H / T

0

2

Io
ne

ns

4 6 8 10 12
0

Elektronenenergie (eV)
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AG Molekulare Systeme (R. Wester)AG Molekulare Systeme (R. Wester)

Kohlenstoff-Ionen im Interstellaren Raum

C C C C CCH
Taurus 

M l lMolecular
Cloud
(TMC)

13768.612(2) MHz

TMC‐1

100m Radioteleskop, Virginia, USA

f [kHz]-200 0 +200

2006: 
C6H‐ in der Wolke TMC‐1
im Sternbild Stier entdecktim Sternbild Stier entdeckt
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AG Molekulare Systeme (R. Wester)AG Molekulare Systeme (R. Wester)

Interstellare Kohlenstoff-Ionen im Labor

Detector

C C C C CC
Laser

C C C C CCH
Laser

cm
2 ]

on
 [1

0‐
18
c

CC4H
‐C H‐os

s 
se
ct
io

Neutralisierung der Ionen
durch Laserlicht

C6H
‐C4HC2HCr

o

Verlustprozess im
Interstellaren Raum
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Grundkonzepte der Forschung:Grundkonzepte der Forschung:
Ionenphysik Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik

Teil A: Ionenphysik (R Wester)Teil A: Ionenphysik (R. Wester)

1. Molekülphysik: 
Theorie der molekularen Bindung HybridisierungTheorie der molekularen Bindung, Hybridisierung,
Potentialdiagramme, Rotations-Schwingungsspektren

2 Atomare nd molek lare Stöße2. Atomare und molekulare Stöße:
Elastische und inelastische Stöße, Reaktionen, Ionen-Molekül-Reaktionen, 
Reaktionsmikroskope

3. Elektronenstreuung und Ionisationsmechanismen:
Inelastische Streuung und Resonanzeffekte, Stoßionisation, Penning-Ionisation, 
Ph t i i ti El kt l M kt t i I f llPhotoionisation, Elektronenanlagerung, Massenspektrometrie, Ionenfallen

4. Stoßprozesse in der Erdatmosphäre, in der Korona der Sonne und im 
i t t ll R M l kül th i i t t ll W lkinterstellaren Raum, Molekülsynthese in interstellaren Wolken

5. Cluster und Nanoteilchen, Wechselwirkungen mit Oberflächen
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MolekülphysikMolekülphysik

Born-Oppenheimer Näherung
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MolekülphysikMolekülphysik

At Ei h it h 1

S h ödi Gl i h fü di El kt

Born-Oppenheimer Näherung
Atomare Einheiten: h=e=me=a0=1

Schrödinger-Gleichung für die Elektronen

Coulomb-Potential zwischen
allen Punktladungen

Positionen der Atomkerne
sind Parameter für
Elektronen Wellenfunktionen

Schrödinger-Gleichung für die Atomkerne

Elektronen-Wellenfunktionen
und Energien

Elektronen-Eigenwerte
li f ff kti P t ti l

Eigenzustände des ganzen Moleküls
liefern effektives Potential
für die Atomkerne
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MolekülphysikMolekülphysik

Molekulare Potentialflächen
Zwei-atomige Moleküle

1-dim. Kurve

Drei-atomige Moleküle
3-dim. Hyperfläche

R

R

R1

R2 α

E
(R

)

R

E
(R

)

E
(α

)
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MolekülphysikMolekülphysik

Lösung der Schrödingergleichung für die Elektronen

Weit verbreiteter Ansatz:
• Ein-Elektronen-Wellenfunktionen
• Lineare Kombination Atomarer Orbitale (LCAO)

Einfachster Fall: H2
+, HD+, D2

+ Nur ein Elektron, keine Elektron-Elektron-Wechselw.

r rBrA rB

Atomare Einheiten: h=e=me=a0=1

R
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MolekülphysikMolekülphysik

Lösung der Schrödinger-Gleichung für die Elektronen

At Ei h it h 1Atomare Einheiten: h=e=me=a0=1

r rBr rB rA rBrA rB

RR
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MolekülphysikMolekülphysik

Lösung der Schrödingergleichung für die Elektronen
Ansatz:

Homonukleares Molekül PunktsymmetrieHomonukleares Molekül - Punktsymmetrie
Einsetzen in Schrödingergleichung:

gerade oder ungerade

r rB

gerade oder ungerade
Linearkombination

rA rB

Überlapp-Integral

Coulomb-Integral

R
Austausch-Integral

Überlapp Integral
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MolekülphysikMolekülphysik

Lösung der Schrödingergleichung für die Elektronen

Einsetzen in Schrödingergleichung:

E
(R

)

Eu

Eg Überlapp-Integral

Coulomb-Integral

g

Austausch-Integral

Überlapp Integral

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 8
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MolekülphysikMolekülphysik

Wellenfunktionen von H +Wellenfunktionen von H2
+

B d /J h i Ph i f At daus: Brandsen/Joachain, Physics of Atoms and 
Molecules
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MolekülphysikMolekülphysik

P t ti lk H +Potentialkurve von H2
+

„Bessere“ Wellenfunktionen mit
O ti i P tOptimierungs-Parametern:

aus: Demtröder, Molekülphysikp y
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MolekülstrukturMolekülstruktur

Mehrelektronen-Wellenfunktionen

Ansatz: Vernachlässige Coulomb-Wechselwirkung zwischen den Elektroneng g
Produkt aus Einelektron-Wellenfunktionen löst Schrödingergleichung

LCAO-Wellenfunktionen
Orts- und Spin-Anteil

Beachte: Elektronen sind Fermionen und werden 
durch antisymmetrische Wellenfunktion beschrieben.
Produktansatz ist symmetrisch

Elektronen
Produktansatz ist symmetrisch

Abhilfe: Slater-Determinante O
rbittale

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 11
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MolekülstrukturMolekülstruktur

Potentialkurven
von H2

aus: Demtröder, Molekülphysik
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MolekülstrukturMolekülstruktur

Größere zweiatomige Moleküle • Homonukleare Moleküle: rein kovalenteGrößere zweiatomige Moleküle Homonukleare Moleküle: rein kovalente 
Bindung mit (anti-)symmetrischen 
Wellenfunktionen

• Heteronukleare Moleküle: kovalente, 
aber polare Bindungen 
z. B.: Cδ−Oδ+, Hδ+Clδ-,

• Stark asymmetrische Moleküle:
Ionenbindung – Elektron wird zwischen 
At t ht B LiF N Cl

Ψ*

Atomen ausgetauscht: z.B.: LiF, NaCl

Beispiel: HCl

Auch hier LCAO-Ansatz
it hi d

Ψ
1sA

nur mit verschiedenen c1, c2: 

Ψ=0.61(1sH) + 0.79(2pCl) Ψ
1sB

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 13



MolekülstrukturMolekülstruktur

Größere zweiatomige MoleküleGrößere zweiatomige Moleküle
2pσ*

2pπ*

2

2pπ

p
2p2p

2pσ

Schwache Elektron-Elektron-WW

2pσ*

2pπ*

2pσ

2pπ
2p2p

2pπ

Starke Elektron-Elektron-WW

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 14
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MolekülstrukturMolekülstruktur

G öß i t i M l külGrößere zweiatomige Moleküle

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 15
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MolekülstrukturMolekülstruktur

2pσ*2pElektronische Struktur von 
Sauerstoff O :

Kurzschreibweise der
Produkt-Wellenfunktion

2pσ

2pπ*
2p2p2p2p

Sauerstoff O2: 

es gibt 2×8=16 Elektronen:

(1 )2 (1 *)2 (2 )2 (2 *)2 (2 )4 (2 )2 (2 *)2

2pπ

2pσ(1sσ)2 (1sσ*)2 (2sσ)2 (2sσ*)2 (2pπ)4 (2pσ)2 (2pπ*)2

Die zwei antibindenden 2pπ*-Elektronen 
kompensieren ein bindendes 2pπ Orbital und 2sσ*

2s2s 2s2s
2sσ

kompensieren ein bindendes 2pπ-Orbital und 
somit besitzt O2 also eine 2-fach Bindung (eine π
und eine σ-Bindung).

1s1s 1s1s

σ

1sσ*

1sσ
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MolekülstrukturMolekülstruktur

G d tä d i t i M l külGrundzustände zweiatomige Moleküle

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 17



MolekülstrukturMolekülstruktur

Elektronisch angeregte 
Zustände: Li2
Elektronenspin

Elektronen-
Bahndrehimpuls
um die Kernachse

aus: Demtröder, 
Molekülphysik

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 18
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MolekülstrukturMolekülstruktur

Größere Moleküle – Hybridisierung von Wellenfunktionen

Die Einelektronen-Wellenfunktionen müssen 
keine atomaren Wellenfunktionen sein!

Hybridisierung ergibt bessere (niedrigere)
Energiezustände in der LCAO-Rechnungen

sp Hybridisierung

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 19
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MolekülstrukturMolekülstruktur

3 H b idi i B C Hsp3-Hybridisierung: Bsp: C2H2

( ) ( )psr 221 2
1 ψψχ +=( ) ( )

( ) ( )
xps

r

221

1
2

ψψχ

ψψχ

−=( ) ( )
xpsr 222 2

ψψχ =
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MolekülstrukturMolekülstruktur

2 H b idi i B C H (t i l)sp2-Hybridisierung: Bsp: C2H4 (trigonal)

( ) ( )+=
xpsr 221 2

3
1 ψψχ

( ) ⎟⎟
⎞

⎜⎜
⎛

−+= ppsr 2222
131

3

ψψψχ ( )

( ) ⎟
⎞

⎜
⎛

⎟
⎠

⎜
⎝

xy pps 2222

131

223
ψψψχ

( ) ⎟⎟
⎠

⎜⎜
⎝

−−=
xy ppsr 2223 223

ψψψχ

Graphit
oder

Fullerene
und Carbon-
N t b
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MolekülstrukturMolekülstruktur

3 H b idi i B CH d C H (t t l)sp3-Hybridisierung: Bsp: CH4 oder C2H6 (tetragonal)

( ) ( )r 1 ψψψψχ +++=( ) ( )
( ) ( )

zyx ppps

r

r 22221

1
2

ψψψψχ

ψψψψχ

+=

+++=

( ) ( )
( ) ( )

zyx pppsr 22222

1
2

ψψψψχ

ψψψψχ

+

−−+=

( ) ( )
( ) ( )

zyx pppsr 22223

1
2

ψψψψχ −+−=

( ) ( )
zyx pppsr 22224 2

ψψψψχ +−−=

Diamant
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MolekülstrukturMolekülstruktur

Hybridisierung mit s-, p- und d-Wellenfunktionen: Bsp: SF6

S hat im Grundzustand die Konfiguration:

1s22s22p63s23px
23py

13pz
13dz2

03dx2-y2
0

Nach Anregung eines 3s und eines 3p Elektrons nach 3d: 

1s22s22p63s13px
13py

13pz
13dz2

13dx2-y2
1 (6 halb gefüllte Orbitale)

( ) ( ) ( ) ( )[ ]rrrr
z

dpzs 23331 23
6

1 ψψψχ ++=

⎤⎡ 311( ) ( ) ( ) ( ) ( )⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
+−+=

−
rrrrr

yxzx ddps 222 33332 2
3

2
13

6
1 ψψψψχ

( ) ( ) ( ) ( ) ( )⎥
⎤

⎢
⎡

−−+= rrrrr dd 33333
3131 ψψψψχ ( ) ( ) ( ) ( ) ( )⎥

⎦
⎢
⎣

+
−

rrrrr
yxzy ddps 222 33333 22

3
6

ψψψψχ

( ) ( ) ( ) ( ) ( )⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
+−−=

−
rrrrr

yxzx ddps 222 33334 2
3

2
13

6
1 ψψψψχ

⎦⎣ 26

( ) ( ) ( ) ( ) ( )⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
−−−=

−
rrrrr

yxzy ddps 222 33335 2
3

2
13

6
1 ψψψψχ

[ ]1
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MolekülstrukturMolekülstruktur

1b1
Hybridisierung im Fall von Wasser H O

Der Bindungswinkel beträgt 105°

Hybridisierung im Fall von Wasser – H2O

2p

1s 3a1
Warum nicht 90° (keine Hybridisierung) 
oder 180° (reine sp-Hybridisierung)?

1b2

Mischung aus sp2-Hybridisierung
und reinen p-Orbitalen

2s

b2

2a1Dieses Bild ist zu einfach

1s a1 1a1

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 24

1 1



Grundkonzepte der Forschung:Grundkonzepte der Forschung:
Ionenphysik Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik

Teil A: Ionenphysik (R Wester)Teil A: Ionenphysik (R. Wester)

1. Molekülphysik: 
Theorie der molekularen Bindung HybridisierungTheorie der molekularen Bindung, Hybridisierung,
Potentialdiagramme, Rotations-Schwingungsspektren

2 Atomare nd molek lare Stöße2. Atomare und molekulare Stöße:
Elastische und inelastische Stöße, Reaktionen, Ionen-Molekül-Reaktionen, 
Reaktionsmikroskope

3. Elektronenstreuung und Ionisationsmechanismen:
Inelastische Streuung und Resonanzeffekte, Stoßionisation, Penning-Ionisation, 
Ph t i i ti El kt l M kt t i I f llPhotoionisation, Elektronenanlagerung, Massenspektrometrie, Ionenfallen

4. Stoßprozesse in der Erdatmosphäre, in der Korona der Sonne und im 
i t t ll R M l kül th i i t t ll W lkinterstellaren Raum, Molekülsynthese in interstellaren Wolken

5. Cluster und Nanoteilchen, Wechselwirkungen mit Oberflächen
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Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

Eigenzustände der Kernbewegung

Schrödinger-Gleichung für die Atomkerne

Ansatz für zwei-atomige Moleküle (i. Allg. exakt): 

Produkt aus Schwingung in 1D
fund Rotationswellenfunktion

Ansatz für mehr-atomige Moleküle (in harmonischer Näherung)

Produkt aus mehreren Schwingungswellenfunktionen 
und einer 3D Rotationswellenfunktion

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 2

und einer 3D Rotationswellenfunktion



Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

Eigenzustände der KernbewegungEigenzustände der Kernbewegung
Zwei-atomige Moleküle 
Morse-Potential (Gute Näherung für ( g
anharmonisches Potential)

( )2)(1 eRR
epot eDV −−−= β

( ) ( ) xvvE 211 ωω hh ++
Eigenzustände zur Schwingung:

( ) ( ) xvvE e2
1

e2
1

v ωω hh +−+=
Harmonischer

Oszillator
Anharmonische

KorrekturOszillator Korrektur

Eigen stände r RotationEigenzustände zur Rotation:
De: Tiefe der Potentialmulde
Re: Gleichgewichtsabstand
β: Maß für die Krümmung im Bereich von Re

22
J 1)(JJD - 1)J(JBE +⋅+⋅=

2I
B

2h
=

Starrer Zentrifugal-
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β g eRotator Dehnung



Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

Eigenzustände der Kernbewegung

( ) ( ) 222

Eigenzustände der Kernbewegung
Zwei-atomige Moleküle 

( ) ( ) ...1)(JJD-1)J(JBx vvE 22
e

2
2
1

e2
1

Jv, ++⋅+⋅++−+= ωω hh

1 cm-1 = 0.124 meV
8065 cm-1 = 1 eV
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Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

Rotationsschwingungsspektrum von HCl

A hl l Δ 1 d ΔJ ± 1
v=1

J 3

2 J‘=2
Auswahlregeln: Δv = 1 und ΔJ = ± 1 1

0v‘=1 J‘=0

J 3

J=2

0

v=02
1

P ZweigR Zweig

v=0 J=0

J=2

P-Zweig
ΔJ=-1

R-Zweig
ΔJ=+1

Q-Zweig
ΔJ=0ΔJ=0 
(normalerweise
verboten)
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Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

Rotationsschwingungsspektrum von HCl
Warum so viele Linien?
Vi l J Z tä d th i h b t t

4

300 K
HClJ)Viele J-Zustände thermisch besetzt.

Besetzungswahrscheinlichkeit:
kT

1)(B

1)e+(2)(
+−=

JJ

JJN 2

3

(2J+1)e-BJ(J+1)/kT

300 K

es
et

zu
ng

 N
(J

1)e(2)( JJN

1

( )

Re
la

tiv
e 

Be

0 2 4 6 8 10 12
0

R

J
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Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

Eigenzustände der Kernbewegung

Die Grundschwingungsmoden von Wasser

Eigenzustände der Kernbewegung
Schwingungen mehr-atomiger Moleküle 
Die Grundschwingungsmoden von Wasser

ν1=3657 cm-1 ν3=3756 cm-1ν2=1595 cm-1
1 32

symmetrical 
stretching

asymmetrical 
stretchingbending
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Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

Eigenzustände der Kernbewegung

Ein n-atomiges Molekül hat 3N-6 innere Freiheitsgrade

Eigenzustände der Kernbewegung
Schwingungen mehr-atomiger Moleküle 

g g
und entsprechend viele Normalschwingungsmoden
(bei linearen Molekülen: 3N-5).

symmetrical 
stretching

asymmetrical 
stretching bending

ki t i ti i

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 8
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Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

Symmetrischer Rotor (Kreisel) oblat: IA = IB < IC prolat: IA < IB = ICy ( ) oblat:  IA  IB < IC prolat:  IA < IB  IC
Definiert durch zwei gleiche Trägheitsmomente
Dazu notwendig: mind. 3-zählige Drehachse

|3,1>y

|3,0>
Zwei Quantenzahlen J und K

E
ne

rg
y

|3,2>

|2,1>

|3,3>

|2,0>
| ,

|2,2>

|1,0> |1 1|1,0

|0,0>

|1,1> Hier: A>B
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Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

Mik ll Ab i k k iMikrowellen-Absorptionsspektroskopie

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 10



Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

IR-SpektroskopieIR-Spektroskopie
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Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

Fourier SpektroskopieFourier-Spektroskopie
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Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

“Cavity-Ringdown”-Spektroskopiey g p p

si
tä

t)

L Ohne Probe
Optischer Resonator hoher Güte

g 
(In

te
nsL Ohne Probe

Mit Probe
Probe

Zeit

Lo
g Mit Probe

Transmittiertes Licht

Laser (gepulst oder kontinuierlich)

ZeitTransmittiertes Licht

Finesse

Anzahl der mittleren Umläufe des Lichts
bevor es dem Resonator austritt

Ab i d P b
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Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

Rotationsschwingungsspektrum von CO2

Normalmoden:
Sym Stretch: 1388 cm-1

Rotationsschwingungsspektrum von CO2

Sym. Stretch: 1388 cm 1
Asym. Stretch: 2349 cm-1
2D-Bending: 667 cm-1

λ [μm]

aus: HITRAN-Datenbank
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Moleküle: Schwingungen und RotationenMoleküle: Schwingungen und Rotationen

Rotationsschwingungsspektrum von CH Cl

Normalmoden:
ν1 2937 cm-1 (a1) CH3 stretch

Rotationsschwingungsspektrum von CH3Cl

ν1 2937 cm 1 (a1) CH3 stretch
ν2 1355 cm-1 (a1) CH3 deform
ν3 732 cm-1 (a1) CCl stretch
ν4 3039 cm-1 (e) CH3 stretchν4 3039 cm 1 (e) CH3 stretch
ν5 1452 cm-1 (e) CH3 deform
ν6 1017 cm-1 (e) CH3 rock

aus: HITRAN-Datenbank
f h d d /HITRAN
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Moleküle: Moleküle: PhotofragmentationPhotofragmentation

Photodissoziation von CH3IPhotodissoziation von CH3I

aus: Eppink & Parker, J. Chem. Phys. 109, 4759 (1998)
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Moleküle: Moleküle: PhotofragmentationPhotofragmentation

Abbildung der DissoziationsprodukteAbbildung der Dissoziationsprodukte

36 cm

aus: Eppink & Parker, J. Chem. Phys. 109, 4759 (1998)
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Moleküle: Moleküle: PhotofragmentationPhotofragmentation

Mik k l l ttMikrokanalplatten
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Moleküle: Moleküle: PhotofragmentationPhotofragmentation

Abbildung der DissoziationsprodukteAbbildung der Dissoziationsprodukte

aus: Eppink & Parker, 
J Chem Phys 109 4759 (1998)J. Chem. Phys. 109, 4759 (1998)
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Atomare und molekulare Stöße
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Molekulare StößeMolekulare Stöße

Langreichweitige Wechselwirkung
Elektrostatstisches Potential: n=1 – Coulomb

n=2 – Ion-Dipol

- wenn R groß gegen Ausdehnung der Atome

p
n=3 – Ion-Quadrupol

oder Dipol-Dipol
n=4 – Ion-Induzierter Dipol

- wenn Relativgeschwindigkeit kleiner als
Orbitalgeschwindigkeit der Elektronen
( Born-Oppenheimer-Näherung)

n=6 – Induzierter-Dipol-Induzierter Dipol
(van der Waals) 

b > b b
„Nahe“ Stöße wenn

S ß
a

b > borb

b < b

Stoßparameter
b < borb

b < borb
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Molekulare StößeMolekulare Stöße

Langreichweitige Wechselwirkung
mit Zentrifugalpotential

ne
rg

y centrifugal
barrier

ot
en

tia
l e

n barrier

relative distance

PoMaximum von V(R) bei

Verschwindende Relativenergie am Maximum
Einfang-Querschnitt
(Capture cross section)

i.Allg.: Obergrenze für WQ
für klassische Stöße

Wirkungsquerschnitt für „nahe“ Stöße
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Molekulare StößeMolekulare Stöße

Stöße von Atomen mit Ionen (n=4)

Langevin“ Wirkungsquerschnitt (1905)

Induzierter Dipol eines polarisierbaren
Atoms„Langevin -Wirkungsquerschnitt (1905)

Reaktionsrate

Reduzierte Masse μ = mM/(m+M)Reduzierte Masse μ = mM/(m+M)

Typische Polarisierbarkeitsvolumina: ~ Å3

Paul Langevin
1872-1946

Typische Ratenkoeffizienten: ~10-9 cm3/s
(wird für Ionen-Molekül-Reaktionen oft erreicht)

2 4 G öß d öß l fü t l At
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2-4 Größenordnungen größer als für neutrale Atome
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Teil A: Ionenphysik (R Wester)Teil A: Ionenphysik (R. Wester)

1. Molekülphysik: 
Theorie der molekularen Bindung HybridisierungTheorie der molekularen Bindung, Hybridisierung,
Potentialdiagramme, Rotations-Schwingungsspektren

2 Atomare nd molek lare Stöße2. Atomare und molekulare Stöße:
Elastische und inelastische Stöße, Reaktionen, Ionen-Molekül-Reaktionen, 
Reaktionsmikroskope

3. Ionisationsmechanismen und Massenspektrometrie:
Inelastische Streuung und Resonanzeffekte, Stoßionisation, 
Ph t i i ti El kt l M kt t i I f llPhotoionisation, Elektronenanlagerung, Massenspektrometrie, Ionenfallen

4. Stoßprozesse in der Erdatmosphäre, in der Korona der Sonne und im 
i t t ll R M l kül th i i t t ll W lkinterstellaren Raum, Molekülsynthese in interstellaren Wolken

5. Cluster und Nanoteilchen, Wechselwirkungen mit Oberflächen
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Molekulare StößeMolekulare Stöße

Langreichweitige Wechselwirkung
Elektrostatstisches Potential: n=1 – Coulomb

n=2 – Ion-Dipol

- wenn R groß gegen Ausdehnung der Atome

p
n=3 – Ion-Quadrupol

oder Dipol-Dipol
n=4 – Ion-Induzierter Dipol

- wenn Relativgeschwindigkeit kleiner als
Orbitalgeschwindigkeit der Elektronen
( Born-Oppenheimer-Näherung)

n=6 – Induzierter-Dipol-Induzierter Dipol
(van der Waals) 

b > b b
„Nahe“ Stöße wenn

S ß
a

b > borb

b < b

Stoßparameter
b < borb

b < borb

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 2



Molekulare StößeMolekulare Stöße

Langreichweitige Wechselwirkung
mit Zentrifugalpotential

ne
rg

y centrifugal
barrier

ot
en

tia
l e

n barrier

relative distance

PoMaximum von V(R) bei

Verschwindende Relativenergie am Maximum
Einfang-Querschnitt
(Capture cross section)

i.Allg.: Obergrenze für WQ
für klassische Stöße

Wirkungsquerschnitt für „nahe“ Stöße
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Molekulare StößeMolekulare Stöße

Stöße von Atomen mit Ionen (n=4)

Langevin“ Wirkungsquerschnitt (1905)

Induzierter Dipol eines polarisierbaren
Atoms„Langevin -Wirkungsquerschnitt (1905)

Reaktionsrate

Reduzierte Masse μ = mM/(m+M)Reduzierte Masse μ = mM/(m+M)

Typische Polarisierbarkeitsvolumina: ~ Å3

Paul Langevin
1872-1946

Typische Ratenkoeffizienten: ~10-9 cm3/s
(wird für Ionen-Molekül-Reaktionen oft erreicht)

2 4 G öß d öß l fü t l At
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Molekulare StößeMolekulare Stöße

Einfluss der kurzreichweitigen (chemischen) Wechselwirkungen

Austauschreaktion A + BC → AB + C

Einfluss der kurzreichweitigen (chemischen) Wechselwirkungen

RAB
RBC RAB RBC

3D B O h i P i l

R
BC

gy
3D Born-Oppenheimer Potential

on
 e

ne
rg

“exoenergetisch”
um den Unterschied

U

RAB in
te

ra
ct

io

reaction coordinate

der Bindungsenergien
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reaction coordinateTransition state @ R0



Molekulare StößeMolekulare Stöße

Einfluss der kurzreichweitigen (chemischen) WechselwirkungenEinfluss der kurzreichweitigen (chemischen) Wechselwirkungen

Annahme: 
Alle Stöße mit ausreichend 
Energie führen zur Reaktion 
(i.Allg. falsch sterische Effekte)

Arrhenius-Gesetz (1889)

gy
on

 e
ne

rg

“exoenergetisch”
um den Unterschied

U

in
te

ra
ct

io

reaction coordinate

der Bindungsenergien
Svante Arrhenius
Nobelpreis1903
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Molekulare StößeMolekulare Stöße

Einfluss von Quantenzuständen Polanyi Regeln
A + BC(v,J) → AB(v’,J’) + C

Einfluss von Quantenzuständen – Polanyi-Regeln

R
B

C

R
B

C

John Polanyi
Nobelpreis 1986

R R
“Late” reaction barrier

Vibrationsanregung nötig
“Early” reaction barrier

Kinetische Energie nötig

RAB RAB

Bsp : HCl + K KCl + H

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 7

Aus: Atkins, Physical Chemistry
Bsp.: HCl + K KCl + H 
Wirkungsquerschnitt x100 für v=1



Molekulare StößeMolekulare Stöße

Stoßparameter b

Streuwinkel θ
Zylindersymmetrie um Vektor
der Relativgeschwindigkeit

σ hängt nicht vom Azimut-Winkel ab

Raumwinkel-
element dΩDifferentieller Querschnitt liefert Information über P(b)

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 8

(zumindest für elastische Streuung)



Molekulare StößeMolekulare Stöße

Elastische Streuung an harten Kugeln
Relationship between impact parameter
and scattering angle

Hard sphere potential
V(R)

Elastische Streuung an harten Kugeln

for b<d

otherwise

( )

R

vrel

θ

b/
d

b<d

b>d
θ/π

L i M l l ti d i

vrel

b>d

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 9

Levine, Molecular reaction dynamics



Molekulare StößeMolekulare Stöße

Elastische Streuung an harten Kugeln
Relationship between impact parameter
and scattering angle

Elastische Streuung an harten Kugeln

for b<d

otherwisein general for classical particles:g p

b/
d

f h d h

θ/π

for hard spheres:

L i M l l ti d i

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 10

Levine, Molecular reaction dynamics



Molekulare StößeMolekulare Stöße

Streuung mit attraktivem Potential bei großer EntfernungStreuung mit attraktivem Potential bei großer Entfernung

V(R)
Beachte: nur |θ| zählt

R
R

| |

(θ
)

Rm b(
θ

b/
R
m

Regenbogen-Winkel

σ/
dΩ
]

θ

b

Wie Harte Kugeln

lo
g[
dσ

θ
Achtung: verschiedene b führen zum selben θ θθr

L i M l l ti d i

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 11

Levine, Molecular reaction dynamics



Molekulare StößeMolekulare Stöße

Messung differentieller Wirkungsquerschnitte mit gekreuzten Strahlen 
(konventioneller Nachweis)

Newton Diagramm der TransformationNewton-Diagramm der Transformation
Laborsystem-Schwerpunktsystem

http://www.chem.hawaii.edu/Bil301/image/crossedbeam_small.gif

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 12



Molekulare StößeMolekulare Stöße

Mess ng differentieller Wirk ngsq erschnitte mit gekre ten StrahlenMessung differentieller Wirkungsquerschnitte mit gekreuzten Strahlen 
(Orts-empfindliche Abbildung)

NO(J) + Ar NO(J’) + Ar

Nachweis von NO durch Ionisation

NO(J’) + hv + hv’ NO+ + e-

Rotationszustand wird aufgelöst

Hohe Empfindlichkeit durch Nachweis
aller Streuwinkel gleichzeitig

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 13

D. Chandler et al., Sandia National Lab



Molekulare StößeMolekulare Stöße

Cold Target Recoil Ion Momentum Spectroscopy (COLTRIMS)Cold Target Recoil Ion Momentum Spectroscopy (COLTRIMS)

Koinzidenz-Messung allerg
Fragmentimpulse eines 
Stoßprozesses

Detektor 
für Ionen

H2 + hv H+ + H+ + e- + e-

Detektor für
Elektronen

„Target“: Kalter
Molekularstrahl

H2  hv H  H  e  e

Ergebnis: Hochdimensionaler differentieller 
Wirkungsquerschnitt

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 14

R. Dörner (U Frankfurt)



Molekulare StößeMolekulare Stöße

Mess ng differentieller Wirk ngsq erschnitte mit gekre ten Strahlen
CCD camera

Messung differentieller Wirkungsquerschnitte mit gekreuzten Strahlen 
für Ionen-Molekül-Reaktionen
(Orts-empfindliche Abbildung)

MCP with phosphor

Photomultiplier

MCP with phosphor 
screen

Cl - + CH3I ClCH3 + I-

Pulsed molecular
b

Electron Pulsed ion source

beam

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 15

gun Innsbruck, AG Molekulare Systeme



Elektronenstreuung und Ionisationsmechanismen

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 16



IonisationsmechanismenIonisationsmechanismen

1. Positive Ionen

a) Elektronenstoßionisation

b) Photoionisation (Single- und Multiphotonen, fs-Laser)

c) Chemische Ionisation: sanfte Ionisation (FAB, MALDI, ESI, PTR-MS)) ( , , , )

d) Thermoionisation

e) Ionisation über Ionenstöße (SIMS highly charged ions)e) Ionisation über Ionenstöße (SIMS, highly charged ions)

f) Feldionisation (Spitzen, starke Laserfelder)

2 N ti I2. Negative Ionen

a) freie Elektronenanlagerung

b) Rydbergelektronentransfer

c) Stöße mit Alkalimetallen (AMS, Ladungstransferzellen)

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 17



IonisationsmechanismenIonisationsmechanismen

Franck Condon region
50

Franck Condon region

40 H+ + H+

Elektronenstoßionisation
oder Photoionisation

30(e
V

)

H+ + H+ 50 eV

2pπu
H+ + H*38.2 eV

H2 + e- oder H2 + hv

Ionen

20en
er

gy
 (

2Σ+
u

H+ + H   33 eVH + X2Σ+

H + H3dσg 43 eVIonen

10Po
te

nt
ia

l H2 X Σ g H2
+             15.7 eV

0

P

H2 X1Σ+
g

Vertikaler Ionsations-Prozess
starke Fragmentierung viel

H2

0 1 2 3 4

0

Å

2 g

R2R1

starke Fragmentierung, viel
kinetische Energie
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Interatomic distance (Å)



IonisationsmechanismenIonisationsmechanismen

Crossed-beam Ionenquelle
Querschnitt σ aus Strombilanz:

σ⋅⋅⋅= lnII elion

l

Wie sieht eine Axial-beam Ionenquelle aus?

Welchen Effekt haben schnelle Fragmentionen?

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 19

Wie genau kann der WW-Querschnitt bestimmt werden?



IonisationsmechanismenIonisationsmechanismen

Elektronenstoßionisation

2Å
2 ) C + e- → C+ + 2e-

IP(C)

Elektronenstoßionisation

2

ec
tio

n 
(Å ( )

AE(C+) Energieverlauf für große EEnergieverlauf für große Eee::

E )ln(1

C
ro

ss
 s

e

E(σ )~3 – 5 × AE
e

e
e E

EE )ln()( ∝σ

0

C

10 100 1000
Electron energy (eV)

E(σmax) 3 5 × AE

Electron energy (eV)

Semiklassische Berechnung von Semiklassische Berechnung von σσ: Binary Encounter Bethe: Binary Encounter Bethe

t = T/B (B=Bindungsenergie), u = U/B (U=Orbitalenergie), S = 4πa0
2 N (R/B)2, a0 = 0.529 Å, R = 13.6 eV

Q=Dipolkonstante über continuum dipole oscillator strength df/dW definiert

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 20

Q Dipolkonstante über continuum dipole oscillator strength df/dW definiert 
(W=kinetische Energie des ionisierten Elektrons) Y.-K. Kim, M.E. Rudd, Phys. Rev. A 50 (1994) 3954



IonisationsmechanismenIonisationsmechanismen

Chemische IonisationChemische Ionisation

Primär: Sekundär:
CH + + R → CH + RH+

CH4 + e- → CH4
+ + 2e-

CH4 + e- → CH3
+ + H● + 2e-

CH4 + e- → CH2
+ + H2 + 2e-

CH5 + R → CH4 + RH
C2H5

+ + R → C2H4 + RH+

CH5
+ + R → CH4 + H2 + [R-H]+CH4  e  CH2  H2  2e

CH4
+ + CH4 → CH5

+ + CH3
●

CH3
+ + CH4 → C2H5

+ + H2

CH + + 2CH C H + + 2H + H●

C2H5
+ + R → C2H6 + [R-H]+

CH5
+ + R → R·C2H5

+

C H + + R R C H +

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 21

CH2
+ + 2CH4 → C3H5

+ + 2H2 + H● C3H5
+ + R → R·C3H5

+



IonisationsmechanismenIonisationsmechanismen

Cs + 2 hv Cs + + e-
Resonante Multiphotonen-Ionisation Cs2 + 2 hv Cs2

+ + e

Iod+ + e-
„1+1“

Iod 2nL

I.P. „2+1“

Gepulste Laser
1mJ  / 10ns
> 106 W/cm2

Iod 2PJ

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 22



IonisationsmechanismenIonisationsmechanismen

Feldionisation

20

30

Feldionisation

0

10

20

V
)

20

-10

0

B
E

 (e
V

-30

-20

40

Distance from nucleus
-2 -1 0 1 2

-40

- Starkes DC Feld
- Hochgeladenes langsames Ion

I t i L f ld h h h L d tä d i hb
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- Intensives Laserfeld sehr hohe Ladungszustände erreichbar



IonisationsmechanismenIonisationsmechanismen

Erzeugung negativer Ionen

1. Dreikörper-Wechselwirkungen

Erzeugung negativer Ionen

H + e- + e- H- + e- Erzeugung hängt vom Quadrat der
Elektronendichte ab

2. Dissoziative Anlagerung

NH (NH )* NH H N l i El kt i 1 VNH3 + e- (NH3
-)* NH2

- + H
NH2 + H-

Normalerweise Elektronenenergien > 1eV 
notwendig

3. Radiative Anlagerung

C H + e- (C H-)* C H- + hv Sehr kleine WahrscheinlichkeitCnH + e- (CnH-) CnH- + hv trotzdem wichtig im Interstellaren Raum!
Herbst and Osamura ApJ (2008)

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 24



IonisationsmechanismenIonisationsmechanismen

Erzeugung negativer Ionen Dissoziative ElektronenanlagerungErzeugung negativer Ionen - Dissoziative Elektronenanlagerung

AB + e- A- + B

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 25



IonisationsmechanismenIonisationsmechanismen

The Nobel Prize in Chemistry 2002

"for the development of methods for 
identification and structure analyses ofidentification and structure analyses of 
biological macromolecules" 

"for their development of soft desorptionfor their development of soft desorption 
ionisation methods for mass spectrometric 
analyses of biological macromolecules" John Fenn Koichi Tanaka 

"for his development of nuclear magnetic 
resonance spectroscopy for determining 
the three-dimensional structure of 
biological macromolecules in solution"

Kurt Wüthrich 

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 26



IonisationsmechanismenIonisationsmechanismen

Electrospray ionizationElectrospray ionization

ions
to MS

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 27



IonisationsmechanismenIonisationsmechanismen

Electrospray ionizationElectrospray ionization

4+ 9+

+

+ 2+ 12+

11++
+
+

7+
z++

+

2+

6+

12++
++

8+
10+

z

6+
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IonisationsmechanismenIonisationsmechanismen

Electrospray ionization

P iti h

Electrospray ionization

4+ 9+
Positive charge: 
addition of protons or Na+ ions (acid solution)
Negative charge: 
removal of protons (basic solution)

+

+ 2+ 12+

11++
+
+

7+
z+

removal of protons (basic solution)

+

+

2+

6+

12++
++

8+
10+

z

6+
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www.nobel.se/chemistry/laureates/2002/chemadv02.pdf



IonenfallenIonenfallen

Nobel prize in physics 1989



IonenfallenIonenfallen

Zeitlich veränderliches elektrisches Quadrupolfeld - Paulfalle

ρ

z

ρ

ρz
~



IonenfallenIonenfallen

Paulfalle

St bilität di

Paulfalle

Stabilitätsdiagramm

with and



IonenfallenIonenfallen

Die erste PaulfalleDie erste Paulfalle

published 1958



PaulfallePaulfalle

Gespeicherte StaubpartikelGespeicherte Staubpartikel

Schnelle Mikrobewegung nicht aufgelöstSchnelle Mikrobewegung nicht aufgelöst
Teilchenbild wird zu Linie



PaulfallePaulfalle

gespeicherte Aluminium-Nanopartikel
(d~1um)(d 1um)

ωrf = 2π 50Hz nach Kühlung mit Puffergas:
Ionen-Kristall



LineareLineare PaulfallePaulfalle

Beobachtung einzelner Ionen

Lineare IonenketteLineare Ionenkette

Universität Innsbruck ÖsterreichR Blatt et al
Universität Aarhus, Dänemark

Universität Innsbruck, Österreich
M. Drewsen et al., Aarhus

R. Blatt et al.



MultipolMultipol--IonenfallenIonenfallen

The 22-pole ion trap
1lRadiofrequenzfalle mit vielen Elektroden

0.8

1

n: multipole order

Po
te

nt
ia

lRadiofrequenzfalle mit vielen Elektroden

0.4

0.6

Paul 
trapek

tiv
es

 P

0 0.2 0.4 0.6 0.8 10

0.2
trap

22-PolfalleEf
fe

r / rr / r0

• Großer Feldfreier Raum
• Thermalisierung durch Puffergase a s e u g du c u e gas
bei variabler Temperatur

• Reaktionen mit neutralen Molekülen



QuadrupolmassenspektrometerQuadrupolmassenspektrometer



QuadrupolmassenspektrometerQuadrupolmassenspektrometer

85Rb 87Rb 85Rb 87Rb
m/δm ~ 6500

Rb Rb Rb Rb



QuadrupolmassenspektrometerQuadrupolmassenspektrometer



Grundkonzepte der Forschung:Grundkonzepte der Forschung:
Ionenphysik Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandte PhysikIonenphysik, Plasmaphysik und Angewandte Physik

Teil A: Ionenphysik (R Wester)Teil A: Ionenphysik (R. Wester)

1. Molekülphysik: 
Theorie der molekularen Bindung HybridisierungTheorie der molekularen Bindung, Hybridisierung,
Potentialdiagramme, Rotations-Schwingungsspektren

2 Atomare nd molek lare Stöße2. Atomare und molekulare Stöße:
Elastische und inelastische Stöße, Reaktionen, Ionen-Molekül-Reaktionen, 
Reaktionsmikroskope

3. Ionisationsmechanismen und Massenspektrometrie:
Inelastische Streuung und Resonanzeffekte, Stoßionisation, Photoionisation, 
El kt l M kt t i I f llElektronenanlagerung, Massenspektrometrie, Ionenfallen

4. Stoßprozesse in der Erdatmosphäre, in der Korona der Sonne und im 
i t t ll R M l kül th i i t t ll W lkinterstellaren Raum, Molekülsynthese in interstellaren Wolken

5. Cluster und Nanoteilchen

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 1



QuadrupolmassenspektrometerQuadrupolmassenspektrometer
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QuadrupolmassenspektrometerQuadrupolmassenspektrometer

85Rb 87Rb 85Rb 87Rb
m/δm ~ 6500

Rb Rb Rb Rb

3Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12



QuadrupolmassenspektrometerQuadrupolmassenspektrometer

4Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12



FlugzeitmassenspektrometerFlugzeitmassenspektrometer

t2Spektrometer nach Wiley und McLaren, 1955 (Raum-fokussierend) m ~ t2

D
etektorR

ep
el

le
r-

E
le

kt
ro

de
al

rR E P
otentia

P
ot

en
ti

IonenspiegelIonenquelle
Reflektron (Energie-fokussierend)

l

- Einfacher Aufbau
- Viele Massen gleichzeitig messbar
- Gepulster Betrieb notwendig

m/δm > 104

Gepulster Betrieb notwendig

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 5

Detektor
m/δm > 10



ProtonentransferProtonentransfer--MassenspektrometerMassenspektrometer

H3O+ + VOC → VOC.H+ + H2O
Pump

Mass analysis

H2O Air + VOC´s

Hollow cathode:

2

H2O + e- → H2O+

H O+ + H O → H O+ + OH

Pump
IonH2O + H2O → H3O + OH detection

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 6



PTRPTR--MSMS

Protonen -Transfer - Reaktions
Massenspektrometer  (PTR-MS)p ( )

für on-line Messungen von 
Spurengasen (VOCs: volatile 
organische Komponenten)

H3O+ + VOC → VOCH+ + H2O
PA(VOC) > PA(H2O)PA(VOC)  >  PA(H2O)

Protonenaffinität (PA): 
Bi d i i P t

Technische Daten:
Gewicht: 110 kg

Massenbereich: 0-512amu Bindungsenergie eines Protons
am jeweiligen Atom bzw. Molekül

Massenbereich: 0 512amu
Detektionslimit: 10 ppt

7Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12



Liste einiger ProtonenaffinitätenListe einiger Protonenaffinitäten

Molekül ProtonenaffinitätMolekül Protonenaffinität
 [kcal/mol] eV 

Helium 42.5 1.8 
Neon 48.1 2.1 
Argon 88 6 3 8Argon 88.6 3.8

Sauerstoff 100.9 4.4 
Stickstoff 118.2 5.1 

Kohlendioxid 130.9 5.7 
Methan 132 5 7Methan 132 5.7

Distickstoffoxid 136.5 5.9 
Kohlenmonoxid 141.9 6.2 

   
W 166 5 7 2Wasser 166.5 7.2

   
Schwefelwasserstoff 170.2 7.4 

Blausäure 171.4 7.4 
Benzol 181.9 7.8
Propen 179.8 7.8 

Ameisensäure 178.8 7.8 
Methanol 181.9 7.9 

Acetonitril 188.0 8.1 
Acetaldehyd 186.6 8.1 

Ethanol 188.3 8.2 
Aceton 196.7 8.5 

Ammoniak 204.0 8.8 
 

8Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12



Vorteile der PTRVorteile der PTR--MSMS

online Messungen Linearität über 5 
Größenordnungen

Ansprechzeit ~ 0.5 sec
Größenordnungen

absol te Mess ng keine
Detektionslimit ~0.8 ppt

absolute Messung, keine
Kalibrierung notwendig

sanfte Ionisation, daher
wenig Aufbrüchewenig Aufbrüche

9Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12



Weiterentwicklung der PTRWeiterentwicklung der PTR--MSMS

10Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12



MassenmessungenMassenmessungen in in PenningfallenPenningfallen
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Genauigkeit von MassenmessungenGenauigkeit von Massenmessungen

Dank an Klaus Blaum, Heidelberg
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Massenmessungen und BindungsenergienMassenmessungen und Bindungsenergien

Bsp: Brom hat eine atomare Masse von 79.904Da, aber

79Br STABLE 78 9183371(22) 0 5069(7)79Br STABLE     78.9183371(22) 0.5069(7)

81Br STABLE 79.9185293(22) 0.4931(7)

Ein Massenspektrum setzt sich aus den Massen der 
Isotopen und ihren Wahrscheinlichkeiten zusammen

Br STABLE     79.9185293(22) 0.4931(7)

p

Dank an Klaus Blaum, Heidelberg
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Definition des KilogrammDefinition des Kilogramm

Heute In Zukunft?

Ball aus Silizium-Einkristall

Notwendig: δm/m≤10-9

Das Ur-Kilogramm im
Bureau International
des Poidset Mesures, ,
Paris Dank an Klaus Blaum, Heidelberg
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Resonatoren für IonenResonatoren für Ionen

Three Three ways to trap charged particles:ways to trap charged particles:
Static magnetic field
Time-dependent electric fieldTime dependent electric field
Trapping of moving particles

Resonator ion trap / Zajfman trapResonator ion trap / Zajfman trap

D Zajfman & coworkers (1998)

Ion resonator stability 
diagram identical
to optical laser resonatorD. Zajfman & coworkers (1998) to optical laser resonator
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Resonatoren für IonenResonatoren für Ionen

Three Three ways to trap charged particles:ways to trap charged particles:
Static magnetic field
Time-dependent electric field

OrbitrapOrbitrap

Time dependent electric field
Trapping of moving particles

t ti l t i fi ldstatic electric field

Image current due to 
i l f daxial frequency measured
mass spectrometry

16Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12



Moleküle und Ionen in der Erdatmosphäre 
d i I t t ll M diund im Interstellaren Medium

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 17



Ionen in der ErdatmosphäreIonen in der Erdatmosphäre
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IonenIonen--Reaktionen in der oberen AtmosphäreReaktionen in der oberen Atmosphäre

19Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12



IonenIonen--Reaktionen in der unteren AtmosphäreReaktionen in der unteren Atmosphäre

20Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12



Das Das InterstellareInterstellare MediumMedium

Der “leere” Raum zwischen den Sternen ist nicht leer

- Dunkle Wolken (lassen kein Licht durch)

- Diffuse Wolken (lassen etwas Licht durch)- Diffuse Wolken (lassen etwas Licht durch)

- Emissions-Nebel (leuchten von selbst)

Zusammensetzung: g

Staub und Gas (Atome und viele Moleküle)

Temperatur:  10 – 100K
Dichte: 102 – 106/cm3

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 21



H3
+ N2O CH2 NH2 H2O 

H2S C2H HCN HNC HCO 
HCO+ HOC+ N2H+ HNO HCS+

C3 C2O C2S c-SiC2 SO2

CO OCS M NC M CN N CNCO2 OCS MgNC MgCN NaCN
 

Saturn nebula
22Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 

2011/12



NH3 H3O+ H2CO H2CS C2H2NH3 H3O H2CO H2CS C2H2

HCNH+ H2CN C3H c-C3H HCCN
HNCO HOCO+ HNCS C3N C3O 

C3S c-SiC3
 

SiH4 CH2NH C3H2 c-C3H2 CH4 
NH2CN CH2CO HCOOH C4H CH2CN 
HCCNC HNCCC C4Si C5 

 

HC3N
H COH+H2COH

 
Stingray nebula



CH3OH CH3SH C2H4 CH3CN CH3NCCH3OH CH3SH C2H4 CH3CN CH3NC
HC2CHO NH2CHO HC3NH+ H2C4 C5H 

C5S 
 

CH3NH2 CH3CCH CH3CHO CH2CHCN C6H
HC5N c-C2H4O

Becker et al. Science
265 (1994) 642

 

CH3OCHO CH3C3N C7H C6H2 CH3COOH 
 

CH3OCH3 CH3CH2OH CH3CH2CN CH3C4H HC7N
C8H

 

CH3COCH3 CH3C4CNCH3COCH3 CH3C4CN
HC9N 
HC11N

 NGC 6826



Nachweis von MolekülenNachweis von Molekülen

electronic
10 V

vibration
0 1 1 V

rotation
0 1 10 V10 eV

105 K
UV- vis

0.1 -1 eV
102 - 104 K

infrared

0.1 - 10 meV
1 - 100 K

mm - wavelengthUV vis infrared mm wavelength

H2: rotations practically not observable (low mass → high 
rotational energies – 500K no electric dipole moment)rotational energies 500K, no electric dipole moment)
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Very large array: Socorro, New Mexico

Frequency: 
0.074 – 43 GHz:

Size: 
Each (of the 27) antenna:
25 m in diameter, 230 tons. 
ThThe array:

Resolution: 0.04 arcseconds
The resolution of the VLA is set by the size of the array up to 36 kmThe resolution of the VLA is set by the size of the array -- up to 36 km 

across. At the highest frequency (43 GHz) this gives a resolution of 0.04 
arcseconds: sufficient to see a golf ball 150 km away. 

12 Meter radio telescope on Kitt Peak, Arizona
15 Meter radio telescope SEST at La Silla, Chile
(70 365 GH )(70 - 365 GHz)



Nachweis von MolekülenNachweis von Molekülen

RadioRadio--astronomical image of the Orion regionastronomical image of the Orion region
λλ = = 2.6mm 2.6mm CO (J=1CO (J=1 0, E1)0, E1) Orion Giant Molecular Cloud(( ))

460
J12C16O

Orion Giant Molecular Cloud

cB
[K

el
vi

n]

340
0 

P
ar

se
c

er
gy

 E
/k

B

2

3

20

12
0

E
ne

0
1

220

0

3 Parsec

λ=2,6 mm
00

Collisional
excitation Radiative Emission 

A 7 5 10 8 1 (2 1)

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 27

3 ParsecA1->0 = 7.5x10-8 s-1 (2 yr-1)



Nachweis von MolekülenNachweis von Molekülen
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Entstehung interstellarer MoleküleEntstehung interstellarer Moleküle

Eric Herbst and William Klemperer

long range electrostatic interaction increases the cross sections substantially

Molecular hydrogen, for example, is formed only on dust grains. Complicated larger 
molecules would be destroyed when being knocked off the dust grainmolecules would be destroyed when being knocked off the dust grain.
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Entstehung interstellarer MoleküleEntstehung interstellarer Moleküle

Element HäufigkeitHäufigkeiten der Elemente im Kosmos
H 1
He 0.09
C 2 3 x 10-4Unser Universum wird C 2.3 x 10 4

O 6.0 x 10-4

Fe 3.2 x 10-6

Unser Universum wird
von Wasserstoff dominiert!

Periodensystem der AstronomiePeriodensystem der Astronomie

Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 2011/12 30



Entstehung interstellarer MoleküleEntstehung interstellarer Moleküle

Binary reaction

A BC AB CA+ + BC → AB+ + C

radiative association reaction

A+ + B → AB+ + hνA + B → AB  + hν

dissociative recombination

AB+ + e → A + BAB  e → A  B
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D. Smith and P. Spanel, 
"Ions in the Terrestrial Atmosphere and in Interstellar Clouds",
Mass Spectrometry Reviews, 14 (1995) 255-278. 



Reaktionen in Dichten Interstellaren WolkenReaktionen in Dichten Interstellaren Wolken
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DeuterierungsDeuterierungs--ReaktionenReaktionen

H3
+ + HD H2D+ + H2 + kB * 232 K3 2 2 B

Unterschied der 
NullpunktsenergienHCO+ + HD DCO+ + H2 + ΔE

Mehr Deuterium in interstellaren Molekülen als erwartet:

[DCO+]/[HCO+] ~ 3*10-2

Kosmischer Mittelwert [D]/[H] ~ (2-4) * 10-5 M16
Kosmischer Mittelwert [D]/[H]  (2 4)  10
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NegativNegativ geladenegeladene IonenIonen

C C C C CCH

C6H- in the molecular cloud TMC-1Molekulare Wolken im Orion

…and in the 
laboratory

T M l l 100m Radioteleskop Virginia USA

McCarthy et al Astrophyscal Journal (2006)

Taurus Molecular
Cloud (TMC)

100m Radioteleskop, Virginia, USA

Außerdem: C8H-, C4H-, CN-, C3N-, C5N-

McCarthy et al., Astrophyscal Journal (2006)

35Roland Wester - Grundkonzepte Ionen-, Plasma- und angewandte Physik WS 
2011/12



Ratenkoeffizienten für neutrale MolekülRatenkoeffizienten für neutrale Molekül--ReaktionenReaktionen

CRESU (Cinétique de Réaction en Ecoulement Supersonique Uniforme)CRESU (Cinétique de Réaction en Ecoulement Supersonique Uniforme)
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Ratenkoeffizienten für IonenRatenkoeffizienten für Ionen--MolekülMolekül--Reaktionen: Reaktionen: 
Selected Ion Flow Drift TubeSelected Ion Flow Drift Tube
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Ratenkoeffizienten für IonenRatenkoeffizienten für Ionen--MolekülMolekül--Reaktionen: Reaktionen: 
MultipolMultipol IonenfallenIonenfallenMultipolMultipol--IonenfallenIonenfallen

22-Pol-RF-Ionenfalle
Ion Source 

QMF QMF

Detector

CH3
+Neutrales 

gas: H2

4 cm

D. Gerlich, Phys. 
S i t T59 256(1995)Scripta T59, 256(1995)
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Cluster und NanoteilchenCluster und Nanoteilchen

Cluster aus Metall AtomenCluster aus Metall-Atomen
keine kovalenten Bindungen

„Jellium“-Modell freier Elektronen im Cluster
erklärt magische Zahlen in Nan-Clustern

Stabile Strukturen bei Schalenabschluss:
geometrisch oder elektronisch
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Cluster und NanoteilchenCluster und Nanoteilchen

Cluster aus Metall AtomenCluster aus Metall-Atomen
keine kovalenten Bindungen

Atom

Festkörper

Cl
Optische Absorption von Nano-Partikeln 
unterscheidet sich von Atomen 
und Festkörpern

Cluster

und Festkörpern

z.B. Mittelalterliche Glasfenster
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