Zusammenfassung (Dissertation TU Berlin 1993)

Boke mann, Frank:

Es wird (iber die laserspektroskopische Untersuchung des Elektronengrundzustands X 2x+
und des ersten angeregten Zustands A 2IT des van der Waas-Molekiils Kalium-Argon
(KATr) berichtet. Die KAr-Molekule wurden durch die Expansion eines Gemisches von Ar-
gon und Kaliumdampf in einer Diise erzeugt und im Uberschallstrahl mit der Strahlung
eines kontinuierlichen, schmabandigen Farbstofflasers angeregt. Im Spektralbereich
zwischen 12870 und 13040 crrl wurde das Anregungsspektrum des KAr rotationsauf-
gelost aufgenommen. Die aufgefundenen Banden verbinden die Schwingungsniveaus
V"' =0,... 3 des Grundzustands mit den Schwingungsniveaus v'=6,... 11 des angeregten
Zustands. Die Rotationsstruktur der Banden wurde mit Hilfe von optisch-optischen Dop-
pelresonanzmethoden einschlielich der Zweistufenanregung aufgeklért. An die rovibroni-
schen Niveaus der Elektronenzustinde wurden mit der Schrodinger-Gleichung analytische
Potentialfunktionen angepalit. Zusétzlich wurde der abstoende Ast des Grundzustands-
potentials an die Strukturen kontinuierlicher Fluoreszenzspektren angepal3t, die von selektiv
anregten rovibronischen Zustéanden aufgenommen wurden. Fiir die Beschreibung des X 22-
Zustands eignete sich ein modifiziertes Hartree-Fock-Dispersionspotential, fir die des
A 21-Zustands Tang-Toennies-Potentiadle. Die rovibronischen Niveaus des A 2I11/o-
Zustands wurden bel gleichzeitiger Anpassung eines Lennard-Jones-Potentials fir den
B 2X*-Zustand im resultierenden adiabatischen Potential reproduziert. Die Gleichgewichts-
absténde und die Potentiatiefen der ermittelten Potentiale wurden durch die Dunham- und
die Long-Range-Entwicklung bestatigt. Dartiber hinaus wurden die rovibronischen Niveaus
des KAr durch prédissoziierende A 2I13/»-Zustdnde an das Termschema des Kaiumatoms
angebunden. Die Tiefe des Grundzustandspotentials, die dadurch mit einer vergleichsweise
hohen Genauigkeit berechnet wurde, bestétigte die auf anderen Wegen ermittelten Werte.

Die in dieser Arbeit ermittelten Gleichgewichtsabsténde R, und Potentialtiefen D® der di-

rekt untersuchten Zustande betragen in befriedigender Ubereinstimmung mit Literaturwer-
ten:

X2+ Re =540,4 (5) pm, Dé= 39,9 (5 cml,

A Aly, Re =334 (3) pm, D€ = 427 (15) cmr,

A2l : Re =337 (3) pm, D€ = 405 (15) cmrL,



