Das Lenard-Jones-Potential

Das Lenard-Jones-Potential (LJP) beschreibt die Wechselwirkungsenergie zweier Massenpunkte im Abstand x. Die potentielle Energie kann hergeleitet werden aus der Überlagerung zweier Kräfte – einem attraktiven und einem repulsiven Anteil. An der Stelle, wo sich beide Kräfte kompensieren, hat die potentielle Energie ein Minimum:
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Allgemein wird das LJP durch folgende Beziehung angegeben:
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Dem Potential entspricht eine Kraft zwischen den Massenpunkten (z.B. Kraft zwischen zwei Molekülen) von
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wobei 
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 den Einheitsvektor in Richtung der Kraftwirkungslinie bezeichnet, hier die x-Richtung. Man erhält durch Differenzieren
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In der Gleichgewichtslage x = a ist die Kraftwirkung gleich Null.

Der Verlauf des Potentials ist in der folgenden Abbildung für a = 0,5nm und E0 = 1eV grafisch dargestellt:
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Das Gesamtpotential (grüne Kurve) hat in der Gleichgewichtslage x = a ein Minimum bei Epot = -1 eV. Der negative attraktive Teil des Potentials nimmt mit der sechsten Potenz des abnehmenden Abstandes zu (van-der-Waals Potential). Die abstoßenden Kräfte  nehmen mit abnehmendem Abstand x stärker zu, als die anziehenden, so dass ein Minimum der Energie existiert, bei dem beide Kräfte gleich stark sind. 

Für x < a stoßen sich die Teilchen (Moleküle) ab und 

für  x > a ziehen sie sich an.

Dies hat zur Folge, dass der Gleichgewichtsabstand x ( a  eingenommen wird. Da die Teilchen kinetische Energie besitzen, führen sie Schwingungen um ihre Ruhelage aus. Wir untersuchen das Potential für kleine Abweichungen des Abstandes x von der Ruhelage a:

Man kann eine Funktion f(x) in der Nähe eines Punktes x = a in eine Taylorreihe entwickeln:
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Für das LJP erhält man dann
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Der ersten Ableitung der potentiellen Energie nach dem Ort entspricht die Kraft, welche an der Gleichgewichtslage den Betrag Null hat:
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Mit Hilfe der zweiten Ableitung der potentiellen Energie nach dem Ort


[image: image10.wmf]0

2

'

'

pot

E

a

72

)

a

x

(

E

=

=


erhält man in quadratischer (harmonischer Näherung für das Potential:
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In der folgenden Abbildung ist das Potential, die quadratische Näherung sowie die Kraft in Abhängigkeit vom Abstand der Teilchen grafisch dargestellt:
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Die Minimalenergie –E0 entspricht dem Energiebetrag, den man aufwenden muss, um die Bindung des Teilchenpaares aufzubrechen. Diese Grundzustandsenergie heißt auch Bindungsenergie oder Ionisierungsenergie. Die Kraft im Punkt x = a ist Null. Für geringere Abstände wirken abstoßende, für höhere Beträge von a anziehende Kräfte.

Die Ursache der Kräfte wurde hier nicht behandelt. Dies ist Gegen​stand der Quantenmechanik. Auch die Grundzustandsenergie ergibt (bei gleichem Potential) einen anderen (höheren) von der Minimalenergie abweichenden Betrag. 

� EMBED Equation.3  ���
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Tabelle1

		

		E0/eV		a/nm

		1		0.5

				x		repulsiv		attraktiv		Epot/eV		F

				0.4		14.5519152284		-7.6293945313		6.9225206971		-322.1165388823		0.04		0.44

				0.41		10.8201622067		-6.5788029935		4.2413592133		-220.4125085853		0.0324		0.1664

				0.42		8.1030509053		-5.6931716662		2.4098792391		-150.1847163482		0.0256		-0.0784

				0.43		6.1096816995		-4.9435540654		1.166127634		-101.5229209328		0.0196		-0.2944

				0.44		4.6366886485		-4.306594315		0.3300943335		-67.7288588447		0.0144		-0.4816

				0.45		3.5407061615		-3.7633528463		-0.2226466848		-44.2407930217		0.01		-0.64

				0.46		2.7198570051		-3.298397796		-0.5785407909		-27.9302114899		0.0064		-0.7696

				0.47		2.101192088		-2.8990978514		-0.7979057634		-16.6376977606		0.0036		-0.8704

				0.48		1.6320941327		-2.5550687918		-0.9229746591		-8.8639934204		0.0016		-0.9424

				0.49		1.2743452124		-2.257737994		-0.9833927816		-3.5626828263		0.0004		-0.9856

				0.5		1		-2		-1		0		4.93038065763132E-32		-1

				0.51		0.7884931756		-1.7759427644		-0.9874495888		2.3406636848		0.0004		-0.9856

				0.52		0.6245970496		-1.5806290515		-0.9560320019		3.8242494496		0.0016		-0.9424
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				0.55		0.3186308177		-1.1289478601		-0.8103170424		5.3638497239		0.01		-0.64
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				0.58		0.1684628444		-0.8208845093		-0.6524216649		5.0064705569		0.0256		-0.0784

				0.59		0.1372195252		-0.7408630784		-0.6036435531		4.7432951992		0.0324		0.1664

				0.6		0.1121566548		-0.6697959534		-0.5576392986		4.4548264379		0.04		0.44

				0.61		0.0919775913		-0.6065561516		-0.5145785603		4.1567308433		0.0484		0.7424

				0.62		0.0756727955		-0.5501737744		-0.4745009789		3.8596275813		0.0576		1.0736

				0.63		0.0624530221		-0.499812053		-0.4373590309		3.5705334175		0.0676		1.4336

				0.64		0.0516987883		-0.4547473509		-0.4030485626		3.2939041342		0.0784		1.8224

				0.65		0.0429219824		-0.4143524221		-0.3714304396		3.032385759		0.09		2.24

				0.66		0.0357365666		-0.3780823541		-0.3423457875		2.7873565534		0.1024		2.6864

				0.67		0.0298361251		-0.3454627338		-0.3156266087		2.5593177634		0.1156		3.1616

				0.68		0.0249765874		-0.316079657		-0.2911030696		2.3481748433		0.1296		3.6656

				0.69		0.0209628807		-0.2895712743		-0.2686083935		2.153439242		0.1444		4.1984

				0.7		0.0176385781		-0.2656206173		-0.2479820392		1.9743725237		0.16		4.76

				0.71		0.0148778394		-0.2439494983		-0.2290716589		1.8100886153		0.1764		5.3504

				0.72		0.0125791152		-0.2243133096		-0.2117341944		1.6596256595		0.1936		5.9696

				0.73		0.0106602093		-0.2064965789		-0.1958363696		1.5219958385		0.2116		6.6176

				0.74		0.0090543946		-0.1903091648		-0.1812547702		1.3962192624		0.2304		7.2944

				0.75		0.0077073466		-0.1755829904		-0.1678756438		1.2813463771		0.25		8

				0.76		0.0065747152		-0.162169235		-0.1555945198		1.1764721416		0.2704		8.7344

				0.77		0.0056201946		-0.1499359137		-0.1443157192		1.0807443477		0.2916		9.4976

				0.78		0.004813986		-0.1387657878		-0.1339518018		0.9933678143		0.3136		10.2896

				0.79		0.0041315685		-0.1285545564		-0.1244229879		0.9136057168		0.3364		11.1104
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0.0298361251

-0.3454627338

-0.3423457875

0.0249765874

-0.316079657

-0.3156266087

0.0209628807

-0.2895712743

-0.2911030696

0.0176385781

-0.2656206173

-0.2686083935

0.0148778394

-0.2439494983

-0.2479820392

0.0125791152

-0.2243133096

-0.2290716589

0.0106602093

-0.2064965789

-0.2117341944

0.0090543946

-0.1903091648

-0.1958363696

0.0077073466

-0.1755829904

-0.1812547702

0.0065747152

-0.162169235

-0.1678756438

0.0056201946

-0.1499359137

-0.1555945198

0.004813986

-0.1387657878

-0.1443157192

0.0041315685

-0.1285545564

-0.1339518018

-0.1244229879



Tabelle1

		

		E0/eV		a/nm

		1		0.5

				x						Epot

				0.4		14.5519152284		-7.6293945313		6.9225206971				0.04		0.44

				0.41		10.8201622067		-6.5788029935		4.2413592133				0.0324		0.1664

				0.42		8.1030509053		-5.6931716662		2.4098792391				0.0256		-0.0784

				0.43		6.1096816995		-4.9435540654		1.166127634				0.0196		-0.2944

				0.44		4.6366886485		-4.306594315		0.3300943335				0.0144		-0.4816

				0.45		3.5407061615		-3.7633528463		-0.2226466848				0.01		-0.64

				0.46		2.7198570051		-3.298397796		-0.5785407909				0.0064		-0.7696

				0.47		2.101192088		-2.8990978514		-0.7979057634				0.0036		-0.8704

				0.48		1.6320941327		-2.5550687918		-0.9229746591				0.0016		-0.9424

				0.49		1.2743452124		-2.257737994		-0.9833927816				0.0004		-0.9856

				0.5		1		-2		-1				4.93038065763132E-32		-1

				0.51		0.7884931756		-1.7759427644		-0.9874495888				0.0004		-0.9856

				0.52		0.6245970496		-1.5806290515		-0.9560320019				0.0016		-0.9424

				0.53		0.4969693636		-1.4099210809		-0.9129517173				0.0036		-0.8704

				0.54		0.3971137586		-1.2603392538		-0.8632254951				0.0064		-0.7696

				0.55		0.3186308177		-1.1289478601		-0.8103170424				0.01		-0.64

				0.56		0.2566750929		-1.0132622424		-0.7565871494				0.0144		-0.4816

				0.57		0.2075591024		-0.9111730954		-0.7036139929				0.0196		-0.2944

				0.58		0.1684628444		-0.8208845093		-0.6524216649				0.0256		-0.0784

				0.59		0.1372195252		-0.7408630784		-0.6036435531				0.0324		0.1664

				0.6		0.1121566548		-0.6697959534		-0.5576392986				0.04		0.44

				0.61		0.0919775913		-0.6065561516		-0.5145785603				0.0484		0.7424

				0.62		0.0756727955		-0.5501737744		-0.4745009789				0.0576		1.0736

				0.63		0.0624530221		-0.499812053		-0.4373590309				0.0676		1.4336

				0.64		0.0516987883		-0.4547473509		-0.4030485626				0.0784		1.8224

				0.65		0.0429219824		-0.4143524221		-0.3714304396				0.09		2.24

				0.66		0.0357365666		-0.3780823541		-0.3423457875				0.1024		2.6864

				0.67		0.0298361251		-0.3454627338		-0.3156266087				0.1156		3.1616

				0.68		0.0249765874		-0.316079657		-0.2911030696				0.1296		3.6656

				0.69		0.0209628807		-0.2895712743		-0.2686083935				0.1444		4.1984

				0.7		0.0176385781		-0.2656206173		-0.2479820392				0.16		4.76

				0.71		0.0148778394		-0.2439494983		-0.2290716589				0.1764		5.3504

				0.72		0.0125791152		-0.2243133096		-0.2117341944				0.1936		5.9696

				0.73		0.0106602093		-0.2064965789		-0.1958363696				0.2116		6.6176

				0.74		0.0090543946		-0.1903091648		-0.1812547702				0.2304		7.2944

				0.75		0.0077073466		-0.1755829904		-0.1678756438				0.25		8

				0.76		0.0065747152		-0.162169235		-0.1555945198				0.2704		8.7344

				0.77		0.0056201946		-0.1499359137		-0.1443157192				0.2916		9.4976

				0.78		0.004813986		-0.1387657878		-0.1339518018				0.3136		10.2896

				0.79		0.0041315685		-0.1285545564		-0.1244229879				0.3364		11.1104
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Lenard-Jones-Potential

harmonische Näherung

x / nm

E / eV

Lenard-Jones Potential
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Lenard-Jones-Potential

repulsives Potential

attraktives Potential

x / nm
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