Technische
Hochschule
Wildau
‘ Technical University

B of Applied Sciences
WILDAU

EcoPhotonics

HochaufgelOste Laserspektroskopie zur
Kontrolle und Optimierung von
Verbrennungsprozessen

Joscha Haefke



Gliederung ‘ﬁ'

WILDAU

A Motivation
A Kurzer Ausflug in die Molekiilspektroskopie

A Simulation der Spektren von CO und O , als Funktion der
Temperatur

A Messaufbau und Nachweis von O

A Uberlappungsproblematik durch andere Gase des
Verbrennungsprozesses

A Schlussfolgerung und Ausblick



Motivation:

A Projekt mit der
Firma STG Combustion Control GmbH & Co KG

A Ziel: Optimierung von Verbrennungsprozessen in
Glasschmelzofen



Motivation: ‘ﬁ'

A Glasschmelzprozesse sind sehr energieintensiv
A Hoher Verbrauch fossiler Brennstoffe z.B. Erdgas

A Optimierung des Verbrennungsprozesses fiihrt zu
Kosten - und Emissionsminderung

A O,- und CO -Konzentration sind Indikatoren fir die
Glte des Verbrennungsprozesses

U Niedriger Anteil besserer Verbrennungsprozess
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Messung der O ,- und CO -Konzentration

Beispiel Glasschmelzofen

Brennkammer = Lamdasonden fur O ,-Messung

Abgaskanal

Beispiel Glasschmelzofen
Quelle: STG Combustion Control -Katalog



Herausforderung: .ﬁ'

WILDAU

Messung der O ,- und CO -Konzentration

Bisheriger Messplatz mit Lamdasonden

Neue Position
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Messung der O ,- und CO -Konzentration

A Losungsansatz: Beriuihrungslose Messung b asierend auf
TDLAS (tunable diode laser absorption spectroscopy )
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anderen Gasen Intensitat
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CO WILDAU

L R GRS

rTrvi

Line strength {atm'cm™®)

Frerrrt

2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000
-1
Frequency [cm ']

J. Wang und Mikhail Maiorov, "In situ combustion measurements of CO with diode -laser
absorption near 2,3 um", Optical Society of America, Department of Mechanical Engineering,
High Temperature Gasdynamics Laboratory, Stanford University, 2000

V Ubergang mit hoherer - Uberlappungen mit anderen Gasen
Intensitat des Verbrennungsprozesses
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Beispielspektrum CO

Absorption normiert
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Beispielspektrum CO

Wellenlange [um]
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Linienpositionen

Energie der Molekulzustande setzt sich zusammen aus:

A Energie der elektronischen Anregung A o
A Vibrationsenergie Ay

A Rotationsenergie Aoy
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Linienpositionen

Energie der Molekulzustande setzt sich zusammen aus:

A Energie der elektronischen Anregung A o
A Vibrationsenergie Ay
A Rotationsenergie AT

Energie der absorbierten Photonen berechnet sich entsprechend nach
der Energiedifferenz der beteiligten Molekulzustande:

Y% Y% Y% Y%



Simulation der Spektren

Potentialkurve eines zweiatomigen Molekils

A

Energie

elektronischer
Grundzustand

elec

R Kernabstand

W.Demtroder : Molekilphysik, Theoretische Grundlagen und experimentelle Methoden

Y% Y% Y% Y%
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Simulation der Spektren ¥

Potentialkurve eines zweiatomigen Molekuls WILDAU
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W.Demtroder : Molekilphysik, Theoretische Grundlagen und experimentelle Methoden
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Potentialkurve eines zweiatomigen Molekuls WILDAU

A

Energie

elektronischer

Rotations- Grundzustand

niveaus E _(J

elec

— Vibrationsniveaus

g E (V)

R Kernabstand

W.Demtroder : Molekilphysik, Theoretische Grundlagen und experimentelle Methoden

Y% Y% Y% Y%



Simulation der Spektren

Potentialkurve eines zweiatomigen Molekils
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In diesem Projekt betrachtete Ubergangstypen

angeregter
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W.Demtroder : Molekilphysik, Theoretische Grundlagen und experimentelle Methoden
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In diesem Projekt betrachtete Ubergangstypen
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elektronischer
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Berechnung von Rotations - und Vibrationsenergie

A Energie der Vibrationszustéande mit der Vibrationsquantenzahl Y

A Energie der Rotationszustande mit der Rotationsquantenzahl J
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Berechnung von Rotations - und Vibrationsenergie

A Energie der Vibrationszustéande mit der Vibrationsquantenzahl Y
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- E A - Schwingungsenergie Grundzustand

A Energie der Rotationszustéande mit der Rotationsquantenzahl J
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Berechnung von Rotations - und Vibrationsenergie vieene
A Energie der Vibrationszustéande mit der Vibrationsquantenzahl Y
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Simulation der Spektren

Berechnung von Rotations - und Vibrationsenergie

A Energie der Vibrationszustande mit der Vibrationsquantenzahl

% [Al ] O -9 O - 588

- 3 - Schwingungsenergie im Grundzustand  [A [ ]
- 8 - Anharmonizitatskonstante

A Energie der Rotationszustéande mit der Rotationsquantenzahl
% Al "¢ p ¢ p (¢ P

- B - Rotationskonstante abh&ngig vom
Tragheitsmoment

- D - Zentrifugalverzerrungskonstante
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Absorption normiert

Simulation der Spektren
P- und R -Zweig

A Rotationsiibergange:
Auswahlregel: YJ=#1
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Absorption normiert

Simulation der Spektren
P- und R -Zweig

A Rotationsiibergange:
Auswahlregel: YJ=#1
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https://de.wikipedia.org/wiki/Infrarotspektroskopie



Absorption normiert

Simulation der Spektren ,ﬁ

P- und R -Zweig viLoRe
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Absorption normiert

Simulation der Spektren
P- und R -Zweig

A Rotationsiibergange:
Auswahlregel: YJ=#1

AYi=1 R-Zweig

AYl=-1 P-Zweig
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Simulation der Spektren

Temperaturabhangige Intensitatsverteilung

A Relative Besetzungsdichte
der Rotationsniveaus

Fr
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Temperaturabhangige Intensitatsverteilung WiLDA

A Relative Besetzungsdichte
der Rotationsniveaus
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Temperaturabhangige Intensitatsverteilung

A Relative Besetzungsdichte
der Rotationsniveaus
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Temperaturabhangige Intensitatsverteilung
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Linienbreite im wesentlichen durch zwei Faktoren bestimmt
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Simulation der Spektren

d CO 0 verschiedene Temperaturen

Simulierte Spektren

Absorption normiert

Absorption normiert
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Besonderheiten des betrachteten O ,-Ubergangs

A Grundzustand ( 8 + )

- Gesamtelektronenspinvon S =1
- Dreifach Spinentartet - Triplett -Zustand
- Nur ungerade Werte fur Molekuldrehimpuls N erlaubt
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Besonderheiten des betrachteten O ,-Ubergangs

A Grundzustand ( 8 + )

- Gesamtelektronenspinvon S =1
- Dreifach Spinentartet - Triplett -Zustand

A Elektronisch angeregter Zustand A+t )

- Gesamtelektronenspinvon S =0
- Einfach Spinentartet o Singulett -Zustand
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Besonderheiten des betrachteten O ,-Ubergangs

A Grundzustand ( 8 + )

- Gesamtelektronenspinvon S =1
- Dreifach Spinentartet - Triplett -Zustand

- Nur ungerade Werte fur Molekildrehimpuls N erlaubt
A Elektronisch angeregter Zustand A+t )

- Gesamtelektronenspinvon S =0
- Einfach Spinentartet o Singulett -Zustand

- Nur gerade Werte fiur Molekuldrehimpuls N erlaubt
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Rotationsquantenzahl J

A Elektronenspin "®und Molekildrehimpuls 0 koppeln zum
Gesamtdrehimpuls @

A Die Rotationsquantenzahl J kann dabei die Werte N, N+1 und
N-1 annehmen

5=41 S=0 S§=-1

S

n|

-l
2l
=

Molekulachse
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Triplett -Singulett -Ubergang O ,
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L.HerzbergundG.Herzberg"Fine Structure of the Infrared Atmospheric Oxygen Bands", The Astrophysical Journal Volume 105, 1947.
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Triplett -Singulett -Ubergang O , viERar
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Simulation der Spektren

Simulierte Spektren

d Vergleich COund O
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Fr
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Versuchsaufbau wiLoRe
| PC Lock-In Verstarker SR830 Modulationssi
gnal Spannungs-
Stel mrungaes hurre 5 ,\J ,| Laser Controller CErSOrROIE
LabVIEW Funktionsgenerator Vescent D2-105 Vestert
r
AC Anteil N\,
. Strom-
Multimeter REA0 Modulation Y
Keithley 195A [* % Temperatur-
Offsetstrom SISURrUNE
Sourcemeter
Keithley 2400
Absorptionsstrecke Yy Al
I PIN DFB-Laser
Diode 760 nm

A Laserwellenlange kann durch Strom - und
Temperaturdnderung variiert werden

A Sinusformige Modulation des Laserstroms fiir den Lock -In
Nachwels
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Versuchsaufbau

Sourcemeter | PIN Diode

* i o e Ry e . D 4
Multimeter R N Q‘F 4
g ? . Lasercontroller

A Linienbreite des Lasers
2MHz | 0,004 pm
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Laserkennlinie
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Laserkennlinie

40 - Absorptionslinien
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Einschub: Lock -In-Nachweis - Signalform WiLoau
“f;‘gg:e = saégﬁle — detector
§ a(N) ! !
frequency reference lock - in
e modulator "|amplifier
= Aa b Aa I

\/ recorder

(A ] A

Peak 3 Peak

-
.
.

NAA

D. Lisak, "Prasentation Optic&pectroscop{fechnique$ Nicolaus Copernicus Universityoran




O,-Absorptionsmessung

Wellenlangenvariation durch Temperaturdnderung

A Linienpositionen
durch Simulation
bekannt

A Wellenlangen -
modulation
ca. 0,085nm/K

Lock-In 1f Signal [V]

Wellenlange [nm]

Fr
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J ’ 3
RQ1 oo
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0,010 RR1 (J(JFJHH(—)(JHFJKH (—/‘JF—JH r[ “~RQ25
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T | T T T T T T T T T
35 30 25 20 15 10

Temperatur Laserdiode [°C]



O,-Absorptionsmessung r

WILDAU

Wellenlangenvariation durch Temperaturdnderung

Wellenlange [nm]

761,7 761,3 760,9 760,5 760,0 759,6
0,020 ' : ! : ! : n : ! . .
7 R-Zwelg RQ7 —
RQ13
A Linienpositionen Ras RR9
durch Simulation 0.0154 . s | o
bekannt S RQ3 RRS s | -
© RR2L,  RQ21
. c 1 Razs/
A Wellenlangen - ) RO ey
mOdU|at|0n “F; 0’010_ RR1 (/J (/J J R!RZ/SRQ25
ca. 0,085nm/K & (}(J H (J (J(J( (WWL‘
3 i
n - s _l
A Relativ trage
0,005

35 30 25 20 15 10
Temperatur Laserdiode [°C]



O,-Absorptionsmessung

Wellenlangenvariation durch Stroménderung

0,0010 -
< 0,0005
-
. o
©
(=
S  0,0000
)
£
1
.
8 -0.0005-
| =Y,
-0,0010

Strom [mA]
7325 7974 86,23 9273 9922 105,71
1 ' | 1 | ' | I | I | )
RQ19 -
s L 759,86 nm

50 kHz

0,5 V Amplitude

1 100 ms Integrationszeit Lasertemperatur 12,9 °C

v T Y T ¥ T J T T T y T y
759,82 759,83 759,84 759,85 759,86 759,87

Wellenlange [nm]

A Wellenlangenmodulation
ca.1,5 pm/mA

Fr

WILDAU



Lock-In Signal 1f [V]

O,-Absorptionsmessung

Wellenlangenvariation durch Stroménderung

1f & Signal (50 kHz)

0,0010

0,0005 -

0,0000 -

-0,0005

-0,0010

Strom [mA]
7325 7974 86,23 9273 9922 105,71
' 1 ' | 1 | ' | I | I |
RQ19 -
s 759,86 nm

50 kHz

0,5 V Amplitude

1 100 ms Integrationszeit Lasertemperatur 12,9 °C

v T Y T ¥ T J T T T y T J
759,82 759,83 759,84 759,85 759,86 759,87

Wellenlange [nm]

A Wellenlangenmodulation
ca.1,5 pm/mA

Lock-In Signal 2f [V]

73,25

Fr

WILDAU

2f 0 Signal (100 kHz)

Strom [mA]
79,74 86,23 9273 99,22 105,71

0,0001

0,0000

4 50 kHz
0,5V Amplitude

RQ19
759,83 nm RR21
759,86 nm

100 ms Integrationszeit Lasertemperatur 12,9 °C

v T
759,82

T T T T T T T T T T T
759,83 759,84 759,85 759,86 759,87

Wellenlange [nm]



O,-Absorptionsmessung r

WILDAU

M
|

f
ﬁ
i
f

A Messungen bei O ,-
Konzentrationen < 1%
maoglich

Steuerkonsole
m | Keramikrohr mit Ofen
: ] T ] s i

A Messungen bei =
hoheren Temperaturen [ g .
(bis 1000 “C)
entsprechen der
Simulation
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Voruntersuchungen zur CO -
Absorptionsmessung



CO-Voruntersuchung ,ﬁ

WILDAU

Bestimmung geeigneter Spektralbereiche

Wellenlange [um]

0,26 5,00 4,76 4,55 4,35 4,17
o J—co-0,01%]| 1900 K
" |—H20-10%
11— CO02 - 10%
08 -
c
9
2 06-
o
n
o]
<
04 -
02-
0’0 4.‘;.1\ LA A AR . i d et : - : a8 Al S il = Ald. :
1900 2000 2100 2200 2300 2400

Wellenzahl [cm™]

Starke Uberlappung mit H ,0 und CO ,

A
A Konzentration von H ,0 und CO , deutlich groRer als von CO



Absorption

CO-Voruntersuchung ,ﬁ'

Bestimmung geeigneter Spektralbereiche WiLDAU

Wellenlange [um]

5,26 5,00 4,76 4,55 4,35 417
CO-0,01%| 1900 K
01— H20-10%
CO2 - 10%
0,8 4
0,6
Wellenlange [um]
e 5,120 5,119 5,119 5,119 5,118 5,118
021 I 0,004 - : ; ' : : : : ' ' : .
M | — CO-0,01%|1900 K
55 ™l Lib L ———H20 - 10%
2100 —C02-10%
ellenzahl [ E
s P41 0-1
=
S 0,002 -
g P36 1-2
O’OOO I ¥ ‘—_/I Y _l-¥ i | 3 I ¥ I
1953,3 1953,4 1953,5 1953,6 1953,7 1953,8
Wellenzahl [cm™]

A Einzelne Linien befinden sich in relativ tiberlappungsfreien
Bereichen
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Fazit



Fazit und Ausblick - i

WILDAU

A Geeignete Spektralbereiche fiir die Messungen konnten
bestimmt werden

A Messungen bei O ,-Konzentrationen < 1% maglich

A Messungen entsprechen der Simulation auch bei héheren
Temperaturen



Fazit und Ausblick - i

WILDAU

Laserdiode

PIN Diode

Lasercontroller

Sourcemeter
+
Multimeter

§] | . e Y

A Praktischer Test an Glasschmelzanlage ist in Kiirze
geplant
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EcoPhotonics

Vielen Dank fur lhre Aufmerksamkeit

Joscha Haefke



Messung .ﬁ'

Lock -In-Signal WILDAU

“f;‘ggle = sacn;ﬁle — detector

§ () 1 I
frequency reference lock - in
e modulator "l amplifier

: Aa. b Aa I
\/ recorder

—— - -
il A AL A
Peak Peak

NAA

D. Lisak, "Prasentation Optic&pectroscopifechnique$ Nicolaus Copernicus Universifyoran



Messung
Lock -In-Signal

0= mo—f = —frumet e = i g
= L:tr—:t
-1 : R — R S em— - —
+U0- > i ; - . - "
4 ,/ e A 2 TR S \ N
el o NN N T

07 : : : : :
+U,—
1 Uy~ Uy cos(o)
0— ———————————————————————
4 R
o N I L 1 ) I | y 1
0 2 4 6 8 10

Zeit

https://www.uniregensburg.de/assets/physik/praktika/A2/versuch5a.pdf

b)

)

d)



Messung ‘ﬁ'

Direktes Diodensignal (Temperaturscan) WiLDAU

30

N
6)]
]

Signal PIN-Diode [V]

N
(@)
]

10 15 20 25 30 35
Temperatur [°C]



Messung
Vergleich Strom

- und Temperaturspektren

Lock-In 1f Signal [V]

Lock-In Signal 1f [V]

Lock-In Signal 1f [V]

80 85 90 95
Laserstrom [mA]

O A o )
1(')0 1(')5 |:0 55 60 65 70 75 80

0020 4 R-Zweig 1
RQ13
= RR19
0,015 Qe o
RR15
IRR25 RQ23
0,010 - . ! ‘ TR BRI
’ VA A A A A A
**"L'**"‘“"ﬁ el | 1 ( V
0,005 -
s T ¥ T L T ¥ T ¥ T 5 T
35 30 25 20 15 10
Temperatur Laserdiode [°C]
1 RQ13 2 RQ1s
0,002 4
i RR17
L RR15 = o001
b
é, 0,000 4
0,000 1%
&
x -0,001
%
3
-0.002 -0,002 4
-0,003
60 6'5 7'0 7‘5 B‘D 8‘5 QIO 9’5 160 1(')5 |1IG 7'0 7'5 8’0 B‘S 9‘0 9'5 160 165 1“]0
Laserstrom [mA] Laserstrom [mA]
RR19 RQ17 0,0008
0,002 ~
3 4 RQ23
0.0005
0,001
=
= 0,0003 RR25
0000 g RQ33
@» 10,0000
=
%
-0.001 S -0,0003
0,002 4 -0.0005 4
-0.0008

T T T T
85 90 95 100 105 110 115

Laserstrom [mA]

WILDAU



Lock-In Signal 1f [V]

Messung

Modulationsamplitude

0,0010 +
0,0005
0,0000
-0,0005
-0,0010

-0,0015 +

' Modulationsamplitude - AL

——0,1V -0,44 pm
—0,3V-1,31 pm
—0,5V-2,18 pm
——0,7 V-3,05 pm

0,9V -392pm
— 1,1V -4,79 pm

1,3V -5,66 pm

1,5V -6,53 pm
—1,7V-7,40 pm
— 1,9V -8,27 pm

I ¥ I e I
759,82 759,84 759,86
Wellenlange [nm]

Lock-In Signal 2f [V]

5,0x10™
4,0x10" y
3,0x10* i
2,0x10™ y

1,0x10™

Fr

WILDAU

Modulationsamplitude - AL

——0,1V-0,44 pm
RR21 ——03V-131pm
0,5V -2,18 pm
——0,7 V-3,05 pm

0,9V-3,92pm
——1,1V-479 pm

1,3V -566 pm
| ——1,5V-6,53pm
i ——1,7V-7,40pm
] O N -8 27 pin

(Y S—

-1,0x10™
-2,0x10™

-3,0x10™

I v I ¥ I ¥
759,82 759,83 759,84 759,85 759,86 759,87
Wellenlédnge [nm]



Lock-In Signal 1f [V]

Messung ‘ﬁ'

WILDAU
Frequenz
— 1kHz 05V 1|——1 kHz 0,5 V Modulationsamplitude
—— 10 kHz 1 ms Integrationszeit —— 10 kHz 100 ms Integrationszeit
0,007 - 1,5x10™ [\
0,006 S 1,0x10™ |
&
= |
5>
0:005 ® 5,0x10° -
=
-
< |
o
0,004 - —
0,0 -
0,003 -
-5,0x10°
T T T T T T T T T T T T
759,82 759,84 759,86 759,82 759,84 759,86

Wellenlange [nm] Wellenlange [nm]



Messung

Integrationszeit

Lock-In Signal 2f [V]

0,0002 ~

0,0001 A

0,0000 A

Zeitkonstante: 1 ms

50 kHz

0,5 V Amplitude

%

0,0002

0,0001

m‘ 0,0000 -

-0,0001

|
199,62

759,84

» -0,0001

Fr

WILDAU

Zeitkonstante: 100 ms

50 kHz
0,5 V Amplitude

Wellenléange [nm]

! ! |
799,82 759,84



Signal/Rausch

Messung

Signal -Rausch Verhaltniss

350

300

250

200 ~

150

100

50

1f - und 2f -Signal

-1kHz 0,1V
*10kHz 0,1V
-25kHz 0,1V
*50kHz 0,1V

1kHz 0,5V

= 10kHz 0,5V

25kHz 0,5V
50kHz 0,5V

Zeitkonstante [ms]

— 1f Signal
- RQ19

Signal/Rausch

Fr

WILDAU

— — 25kHz 0,1V
80+ |= = 50kHz 0,1V

1 |——10kHz 0,5V

25kHz 0,5V

70 4 |——50kHz 0,5V

1 2f-Signal
60 —

RQ19
50
40
30 4 v
20
10
0 I7 — ¥ T v I ¥ T s I ¢ T
0 20 40 60 80 100

Zeitkonstante [ms]



Messung - i

Versuchsaufbau 9 Variation des Drucks WILDAU

R

Anschluss Vakuumpumpe
und Manometer

Glasréhre mit Spiegeln
PIN-Diode x |

Laserdiode [7 ]

Anschluss fiir Pumpe
und Manometer




O,-Absorptionsmessung r

Abschéatzen der Nachweisgrenze d Reduzierung des Drucks Lo
150 kHz — 20mbar
0,005 ~ . 35mb
10,5V Amplitude —— sombpar
0,004 -| 100 ms Integrationszeit —— 65mbar
T —— 145mbar
Tl —— 520mbar
"2“ _ ——— 795mbar
= 0,002
© . —— 1004 mbar
& 0,001
U) =
< 0,000
% 4
S -0,001
- J
-0,002
-0,003
-0,004
T T T T T T T T
759,825 759,830 759,835 759,840 759,845

Wellenlange [nm]

A 35 mbar | ca. 0,7 % O,-Konzentration



O,-Absorptionsmessung

Abschatzen der Nachweisgrenze 0 Reduzierung des Abstands

A 5cm |

0,0004 - 50 kHz
0,5 V Modulationsamplitude
1 100 ms Integrationszeit
—.  0,0002
2.
[T
(_g 0,0000
9) ’ = \\"‘r\., - . -
0p)]
=
x~ 5cm
8 -0,0002 - ——10cm
— ——15cm
——25cm
50 cm
-0,0004 - T
—— 100 cm
I ! I s
759,82 759,83 759,84 759,85

Wellenlange [nm]

ca. 1 % O,-Konzentration

Fr

WILDAU



Messung ‘ﬁ'

Versuchsaufbau & Messung bei h6heren Temperaturen VLo Ry

Steuerkonsole -



O,-Absorptionsmessung r

WILDAU

Messung bei hbheren Temperaturen

—250°C RQ11
0,5V Amplitude ——500°C l

100 ms Integrationszeit 600°C

0,002 —

0,001 -

Lock-In Signal 1f [V]
o
o
o
o
]

-0,001 -

-0,002 —

-0,003 -

T I T I
760,38 760,40 760,42 760,45

Wellenléange [nm]

A Linien mit héheren J -Werten erst bei héheren Temperaturen
sichtbar

A Intensitat nimmt mit der Teilchendichte ab
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Simulation der Spektren
BundD

A Tragheitsmoment |
1=tz0 t ——

A Rotationsenergie E.,

L

% -k % p




Simulation der Spektren ,ﬁ'

B und D WILDAU
starres Molekiil nichtstarres Molekiil
J=5 =
AL O U ¢ 0 p) s=4 _
A B wird mit zunehmendemJ 3 T T
=5 J=2

kleiner j,; T —TT
% " p X p) 28 wﬂ

starres

Molekdl
. _ I,‘EE‘F I,f,cm )i 6B I,-,/BE! ,.,IA:}E
A D 0 Zentrifugalverzerrungs - nehsares i\ L L))

Maolekil — ‘——rd
konstante

Wellenzahlen [cm-1]
http://www.chemgapedia.de/vsengine/vlu/vsc/de/ch/3/anc
lir_spek/rotationsschwingung.viu/Page/vsc/de/ch/3/ anc
[ ir_spek /ir_spektroskopie/rotschwingspektren/ir_7_1_1
[starrzwei_m28ht0800.vscml.html



http://www.chemgapedia.de/vsengine/vlu/vsc/de/ch/3/anc

Simulation der Spektren
Triplett -Singulett -Ubergang O ,

A Rotationsenergie ( Triplettzustand O,)
A PR und RRUbergange:
] "€ p $C p (¢ P

A PQ-Ubergange:

E

%

w ] % .o 1 e

A RQ-Ubergange:

%] % G o9 1 6. 9t



Simulation der Spektren - i

Triplett -Singulett -Ubergang O , Wi1LD Ry

Rotationsniveaus J = N 0 3 4

angeregter Zustand ’Z -
(Singulett) \ '
PP RR/

Rotationsniveaus 3

Grundzustand Z, 5t

(Triplett) ) 4 012
N O 1

L.HerzbergundG.Herzberg"Fine Structure of the Infrared Atmospheric Oxygen Bands", The Astrophysical Journal Volume 105, 1947.

| &

PP: pl, =N = RR: pJ

[
=
8

PQ: od =-10, oRQ:= ol

[
o
3

A Formel fur die Rotationsenergie muss fir PQ und RQ um

Korrekturfaktoren fur die  Spinwechselwirkungen ergéanzt werden



Simulation der Spektren

Vibrationsenergie

| . i
F—o1", —
O

WWWWWW



Simulation der Spektren ,ﬁ'

Morsepotential WILDAU
A
Dissociation Energy
it Sy [l vt
Morse
>
en
5
= D, |D,
aa)

Internuclear Separation (r)

https://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/thumb/7/7a/Morse
potential.png/1200px -Morse -potential.png



Energie

Simulation der Spektren

Morsepotential

\

) Q) Vibration-Rotations Ubergénge

3

\

A

zweiter Oberton

A
hot band\

N

4 Grund-
schwingung O

\\_/Grundzustand

_ A
erster Oberton /
1

‘b)

\

Fr

WILDAU

Vibration-Rotations Ubergange
mit elektronischer Anregung

\ /

A
\ zweiter Oberton /
A A 2
\ erster Oberton /
\ A / 1
0 elektronisch

\ / angeregter Zustand
~—_ | —

hot band
Grundschwingung

\

\ A

Grundzustand

Kernabstand

Kernabstand



Simulation der Spektren ¥

Intensitatsverteilung

a) ' b) t
1,0 -
|
v ' § 0,8 4
Epol ( ) %
i
c 0,6 4
o o
Av =0 2 B
[e) o
Q 04 - L0
"«
(&)
=
o
- 024
| |
0,0 4 =
T T T j !
0-0 0-1 0-2
Ubergang Kerm-Koordinaten

https://publikationsserver.tu
braunschweig.de/servlets/MCRFileNodeServlet/d
bbs_derivate_00034159/Dissertation_Bieritz.pdf

A Ubergangswahrscheinlichkeit abh&ngig von den
Wellenfunktionen der beteiligten Niveaus

A Franck -Condon -Prinzip



Simulation der Spektren ,ﬁ

WILDAU

Wellenfunktion und Aufenthaltswahrscheinlichkeit

https://de.wikipedia.org/wiki/Harmonischer_Oszillator_(Quantenmechanik)



