
������� �

	�
����
���� ����������

������� �� 	
���
�������� ������� 	����������� ��������� ����������	
�
 ��	�������

������ � �� � � � ��h � ����


������� ������� 
����� �� ���
�� ������� 
��������	
� ��	�������

���� � �� � � � ��h � ����

�� ��������� � ��
 !�����

�
� "�� ����� �����
��� ��������� ����� ��� ��"�
�����



����� ���� ���� �� ������ ������# $��
 �
� ��� ������������ ��� ��
���" "�������%

���� &���# $�� '������ (� ��� ����
�� ������ )�� ��
��� 
������ ���� ��
�
 ��� �����

����	
���� *��������
����������� ���� 

����  
����+���� *+��������� ��� ��������%

������ &����
��������� ���# !� �
������� ������ ��� ��
�
���������� !�������
������ %

��
� �� ������%����,�-�
���

��###&�.���� � ���###&�.��
h �

�
��n###3&�.�

�
� ��&W��.� /0#12

��� ��� �
� �����( ����

��###&�.���� � ���###&�.��
W � ��W�&�.�� /0#32

��
 4�
�
�,� ���� 5�����
����
������ ��
��� 

��� ��� ��
�
����(����� 6�

��
�
7��
�%

8���
���%)�� ��
�

�.�###�.���� � �.��%.###�.2�
W � �.e��.2 "(�# /0#92

39:



39; ������� �	 
������
���� ����������

�.�###�.���� � �.��%.###�.2�
W � �.n

e �.
3
2 � �.���.� /0#02

�� ���
��� ���
���� �����
����# 5��(���� ����� ��
 ���
���� ���� ��� )�� ��
�
�,���� 

�� 
������ ��"�������� �
����� �
�� ��� 
����+�� ��� ���� ���� ��
 �
�������� ����

��� �
���
��� ��� (�����
����� &�������	����������� ��� .���� (�
���(���� �����
���������

�������� ���������� �
���
��%5�
�������
� ��
 ������#

��� ��������������� �������
������������� �� 	���

�

�������
����� ��������

� 
�� ��
�����
��

�������
��

����� ����� ��� ������
� 

!� ���
�� ������������� <���� ������ ������ (������
� ��� �<"��"��� ��"�� 

��������

��	
�����������	������� �� ����������� 	��������� ��� �+�������
�� ���
���������

'������ �� �	� ��
 �		�� ��������������� ����� "�

������ ������ 
��������� ���

���� ���
� ��"��� ����	����� �
�� �� ��
 ������# ��
�����=��� ���� ��� 
�� ��

 
��
���

�������

���� (� ��� ���� ������

�������� ',
��� ��###&�.� />###> ������ ���� 	�6%

������� ��2 �����
�����#

������� !�������� �����������

�# 4
���,� ������� 	
� ��"�� ?@ A����� ��
 >.���

����>%�
���� ���� ��� ��

�� .����

�� �+���� ��
=� )�� ��
�
����� ��� (�����
����� B���
�������� 	
� "�
 (� 3@@ C�2 ����

)�� ��
��� 	
� �� �����
��� ��� .��
���	��"�������� (� �� ������ 	���
���� �4
�93�#

'������  ��� ��� ��� ���� ����� .�
�
��� (���������� �+������������� ��� ���
����
����

'������ 	
� 5�����
����
���% /.���

����%2 )�� ��
��� (����� "��� �� /
# (#�# �$�?D�

��� ��� �
�� ������"���� )������(��2# .������� ������� �� ��� >�� �������> 	
� *+����%

������ ��� �� ���(��� �
�� ����
������� )�� ��
��� 	
� �� �����
��� ��� .��
���%

	��"�������� ��
 ��
�
�,��
��� ���
������ �
"�� �� ���
�� E�
��������� ��
"�

�����

��� ��"����� ��� F������ 	
� $# .��
�"��� /(#�# �.��;3� .��;;� .��?9�2 ��� G#8# 5��

/(#�# �5��H?� 6��HH� 6�'D1�2 ���	
�(���"�� 
���#



�	�	 �������
������������� �� 
���
����������
���� 39?

��
 ��
��� '������ ����� .���

������� ��
� 
����� ��� 
��� 	
�� ��= ��
 �����%

(��� ��
� ��
 ��������
�
 � /�� ��� 
��� *���� ���2 ��� ��� .��
���	��"������ I)

��"������ /��� I ��
 .��
�����
� ��� ) (#�# ��
 
�����
���� )�
� 
��� �������� .��
%

�����
�2# *�� 

����� �<"������� "�� ��� ��������� ��
 ������� *�� ��
� 
����� J�� ����%


���� �
� 
��"
� "�� ��
=�� �"
������� ��� )�� ������ /: "�
 1@ C�2 ��
�����# '
"��� ��


������������ ��� ��� ���
�����

�� ��� !
������� �n /I)23 ���
������ �
�� (����� ���


��� ����� ��	�� �
��
�"%������� ��� "����� ����������
��(� ��������� !
��� (������%

���# $�� �
��� ��� ������� ��
 �nI3%�
�� ���
 ��� ��� ������(������ $�


(����
� ��


��
��"���� /I)23%�
�� ���
 "(�# ��� �"
�
=��� ��
 �
�� �����
�
 )# $�� ��������
�

������ �� ����� ������
��
���� '��� 
��� �����(��� ��
� ������
�� ��
 >.������> 

���

��� �
��
�"%6���
����� ��� ��
 '���� �� ��
 .��
�����
� (� 
��� (� (�����#

*��� �������� �"
�����(��� ��� )��������� ���
�� >.������> ������� ��� ��
 ���

����������� ��� *������	���������

� "��� 5�����
����
��� �5�H?�# E������
� 
����� ���

��
�� ��= ��
 !
��
���
�
�
������� ��
 ��������
�
 ��� *�� ��
����K������ ��
 �
�� ���


I) ��"��
������ 

 ��= "�� ��
=�� �"
������� ��� 5�����
����
��� ���
����
�� �
� ���

"�� ������
���� '�
=�������� ����� 
����L����  ���# ��� ���������� ��� )�� ������

��������  ��� ��� 4�
(�= ���
����� �� ��� �� ��� ��=�� �� ��� ��
 *�� ��
� 	
�

��� ��������
� �������� ����� (�
���(������ �������� ��� !
�������"������ ���
�����

�
��
�"%*������ (�� ���������� 
����#

!� �""# 0#1 
��� 
�������
�� ��� 
���  ���(����� 4
������� ��	�� ���� ��� )�� ��
�

��I) �����
�����# ��� �������� ',������� ��� �
��
���� ��� ���  
	������� 4
����%

���� ��	� 
�
=�� 
��� ��� "����� ���	�� �� ����"���
���� ���� �,��
�������
� �"� 



��= �� ���
�� &���� ���� ��
������� �
������ 	
������# ��� �� ����� ��= ��� ���
=��

�"
���� )�� "�� ������� ��� 5�����
����
��� ��������
�� ��
����� �
�� 
��� ��
 5�

���

��� F��������

�
�2

��

�M�f N �
�S

�S
�

� @ /0#:2

����"�# $�"�� �
� M*f ��� *��
����(������ ��� ��� 
�� ��
 $�7����( ��� !
��
���
�
��%

����� ��
 ��������
�
 ��� ��� 	���� ���� *�� ��
����K������ ��
 .��
���
 �������# $��

8��� %�2�)� "�
�����"� ��� �
��
�"%6���
����� ��� ��� �S�)
S
� ��� ����������������

$�
���
�
�
����
����� ���� ������ O��
�� "�� ��� �"
���� )� ������	 (� %�2�)� 	��%

�������

��� ������  ���# �������� ��� 
��� �� �
��
�"%��(������ ���
��� ��� )�� %

��
� ��������"�� ��� 	
��
������� ���� ��� *�� ��
�����"������# $�� ���
������ ���



39H ������� �	 
������
���� ����������

ionisch

kovalent ∆E
0

R
C

M+(XR)-

MXR M+XR
V

(R
) 

/ w
ill

k.
 E

in
h

.

M++(XR)-

R

Deelogxqj 714= Vfkhpdwlvfkh Gduvwhooxqj ghu +yhuplhghqhq, Nuhx}xqj ghu Srwhqwldonxuyhq

yrq P.[U }xu Yhudqvfkdxolfkxqj ghv Kdusxqprghoov1 Ehl Yhuulqjhuxqj ghv Devwdqghv U

}zlvfkhq ghp Phwdoodwrp xqg ghp Prohn�xo [U huirojw dp Nuhx}xqjvsxqnw US hlq �Xehujdqj

yrq ghu nrydohqwhq }xu lrqlvfkhq Srwhqwldonxuyh1 Plw ghu Elogxqj yrq Pn[3 zlug glh nryd0

ohqwh Elqgxqj }zlvfkhq ghp Kdorjhqdwrp [ xqg ghp Prohn�xouhvw U jheurfkhq1 Ghu dv|ps0

wrwlvfkh Hqhujlhdevwdqg �Hf lvw glh Gl�huhq} }zlvfkhq ghp Lrqlvdwlrqvsrwhqwldo yrq P xqg

ghu +yhuwlndohq, Hohnwurqhqd�qlw�dw yrq [U1

6���
�� 	
� ���  
	������� (�� �
��
���� 4
������� ��	�� ���������
 ��� ���� '�
=�����%

����� ��� ����� ���
=�� ��
 )� 
���# !
� ���
� ��������� ����� ��������� 

  
���� 
��� ���

)�� ��
�
������� ���� ����� *�� ��
�����"������ "(�# ���� ��� ����� 	��"������ )�� %

��
� ����� ���� �����# $�� )�� ��
�
P���
������ �
� ��
���" ����� �- � 	)2
� ����"��#

F�# 0#: ��� (�� &
���� ��= ��� �"
���� )� ��� �"��������� !
��
���
�
�
���%

���� ��
 ������
 � ���
=�� ����� ��
���" �- ���� �� �����
�� ��� ���� ���� 	
�����"���

.��
���	��"������ I) �� ��� )������
��� I N 5�� ���###� �
 ������
�� 

����# $��
��

�������� �������
��
 "����� ���� P��������	� *� ������� 

�
�� ���� ��� ��
=�� �"%



�������� ��� �� ���%.��
������ ��
�
P���
������� ��
 ���� ���� ��� 8����
� ��� 
���

��
 ����� ��������� ��
 ������
 
��� ��� .��
���	��"������ ����"��# *� 
��� �
��

���
=��� B���
������� ���� ��� ��
��
�� ��������� ��������
�� 	
���
� �� ����� !
��
�%

��
�
��������  ������ 
���# *��� �+������������ ��
��������� ���
�� �
����
���� ������

G#8# 5�� ��� 
����� �����"������ �6�'D1�� ����� 
�� (#�# ��� )�� ��
�
��� ���
%

P���
������ ���� ��
 ',
��� ��Q��.��� "�� �������� ��
 ��%��
�
 �� 
����� 924%



�	�	 �������
������������� �� 
���
����������
���� 39D

E�
���� ��� ���O������ ���� ��� 02'%E�
���� 	���������#

������" #�������
$����� ���
����� ���������� �� %�&���
���'��

!� ��� 	���������� A����� ����� ���� )���� 	
� '������ (� ��
�
����(������ �����
%

���� )�� ��
���� �#�# ��
"�

����� (� 5�����
����
������ ��
���� �� 	�6%�
����+��

�������������# 4�
������"��� "�� ��� *��"������� ��� ����
�� ����� ��"�� ��
"�

�����

	
� �# '
�� /
# �A'H9�2 ��� �# 6����� /
# ��)�H:�2 

��� ����� O��������� �����"������

�����
���#

*��� ��������� *����� ���� 	
��(
� 
��� �� "�(�� ��� ��"����� (� ��

�"���� ���

&�
� �
����
"��-������ /
# (#�# �$.AD9� ��� �$.D:� 

��� E����� �����2R !� ���
�� *+%

���������� ���
��� ��� ��
�
����(������ 5�����
����
��� (��
���� ������
�"
������

/(#�# ��
 �� �����������2 ��� ��� ��
���� (����������� ��

�"���� /(#�# 
�����
����

.��
���	��"��������2# 5��(���� ��


(������ ���
��� *�� ��
�������������
 ��� ��%


�����=����� .��
����
������ ��� ������
"�������� /	��# (#�# �G.D@� A6D1� �F�D?� ���

E����� �����2#

$�� �� ���
�� �"
������ 	
���
������ ����
�� "�
���� ������� ��= ��� )�� ��
�%


������� "�����
 	
� ��� )�� ��
� �� 	�6%�
����+�� 
������ ��"����� 
��� /.��"%


�
=��� ��
�2# !� F����
��( (� > ��

�
����> *+���������� ��� �� ���(��� �
�� �%

���
�������� "�� ����� ��� )�� ��
�
"������� ��� .���� ���  �����
���� *������ ��� '�
=%

������� ��"�������� ����� ����(���� ��� ��� )�� ��
� ����� 5�
�����
��������# ��6%

�
����+� "����� ����"�� ��� �
������ ��= 
��� ����� ��������� 6��� ��
 5�
��������


���� �
���
��� ��
 ���������
� ��� J����������� 

��� ��
 '�
=���������
 �� �����
%

���� )�� ��
��� ��������� ��

��# $��
� 
��� 	��� 
��������� &�
������� ��� )�� ��
�
%

"���������� ����
������ ����� �������
� ��
 �����
�������� 5�
��������
 ��� ��(�����


>��
��

��> ��
 �<"������
(�
�����
 ��� )�� ��
�# $����"�� �����
 �
� ���
�� �+���%

��������� ��
��( "�� *���(�����

������ ��� 
�� �� ���
�� ��"��� 	
���
����� �������

�������=����# ��

�
��� �����  ��� ���� ���� �
�� ���� ������������� E���������� �� ��




��������� '���� ��� )�� ��
�� ����"��#

E�� *�(������ 	
� 	�6%�
����+�� ��� ��������
��� ������ (�� ����� >�����

�����������# $�� ������� ��� ���
��� ���
��� ��"�� �� ����(���
��� � 	
� �
�� �%

���
������� ��� )�� ������ �� ��� ����� ����� $��
�S !#�# .����� ��� 
���� �����"�����



30@ ������� �	 
������
���� ����������

������ ���� 4�
�����
��� "�� ����� *����� ���� ��� �'.8H;� ..�D1�# E�� �������

������ �	��
	
�	�����%������� �����
��(�� ��� ���
�� ���� �� ����� F�

��
� ��"��

����� 
��� ��������� ������
��" 
��� ����� �
��������� ������
����"� ����� 5�
�����%


�������� ��� 4��
�� ����(����# !� ����� $��
�� ���� ���
���� ��
�����=��� ��� ��������

��� ���
�����(������# $��
� ����
�� ����� ��
������ �� ��� F����� 	
� )#*# '�����,

���
�
������ �.5�H9�#

$�� ��������� �������
����
��� "�� ���������� 	
� �
%5�
��� 
��� 4�
�
�����%

��
� ��� �
����+� �� ���"������ ��� &���(�����

��
�� ��

 
��� ��4'H?� �4'HD�

��4D1�� ��4D1"� 
��� $��� ��
� 	
� &��
��
(��(
�������� ���� ������� ��� ��
��
��

���������� 4�
�� �� �'6�D1�# �<"���������
� ������ >����
� 
������> ��$AH?� '��D1�

������
����� �#�#��� ��=� ��� 4�
�
�������
� 
��� ��� 4�
�� ���
"���� ��
 &�� %

��
� ��� �������� ��� )�� ������ ����� 5�
��
�������� 	����"��� &��P���(# .���"��

���
� ���� 
��� � ���"��������� ��� ����
�%'�� ���� �� ��������� (� ��� ���
�������%

��� ��
����� 5����� ��� )�� ��
�
����� �� ������� 	
� /1@�2 % 1@�e2 
3� ���� �#�# ���

)�� ��
�
(����� �� 
�"%�
%������� "(�# �� ��� F��
=��
������ ��� ������
�� ������

'�����������#

6�� 
"�� "�����
 ����������� "�
���� ���� ��� .�����
��	���
��� ���� ��� <�%

���
������ 	
� ��������
���� ��
��� �� 
������ ��"������� �
����+�� ������ ��=

��������� ��� ��
����� ��� ����� �<"������
(�
����

�� ��

 
��� />�
	������� ��	�� �����

�
����� � ���4D1"�� 
# ���� ��� )�	���%���� �� �4ED:�2� ��
"�

����� ���� ��� &���

��� .�������� ��
���� ���
7��� ����# !� ����� �������� ���������� 
�� ������ )���
�

�������� ��
 ��������
� ��
 ���
�
��
� �� �
����+ ��� ���� ��� ��
��
���� ����%

���� �������� �
 ��� ��� *�� ��
���� (���
� �����=

�###I)��� � ��W###I)�h �
�
�n###3/I)2

�h
� �I�)# /0#;2

.���"�� 
,�"
��
����� � ��
 ��������
�� I ��� .��
�����
�� ) ����� 
�����
����

)�
� 
��� ��� (�����
 .��
�����
� ��� ��� '���� ��� ��� ��
��
��� �������� ��
 ���%

�����
�
# $�
 $
���� ���( ������ ��� ��= ��� )�� ��
� �W�I) ������� ��� ��� ��	%

�� 4
��������������-����� />�
������� �����, 
������>� >4*'>2 ��"�� ���� ��������������

�
�L������
� (��
���� ��� )�� ������ ��� ��� 4�
�� ��� 	��������# *
 ���� ���

�<"������
(�
���� /

�# >����
���
� 
����> 
��� >� ��	������ �
����+> "(�# >�
���
�
�
%

 
����+>2 ��
 '�������� � ��� 4*' �����������# $�� �<"������
(�
���� ���� �����

��� F����(�
����
 
����+ ��� ��� 4�
�
��������
������������ "�
����� "(�# ��(����



�	�	 �������
������������� �� 
���
����������
���� 301


��� ������ �� 
��� ��"�� ���� �������
� ��� ��������
���P���( ��� ��� ��	� 4*' �� 	��%


��������� �
�L������
��� ��������� ���=�#

$�� (� ��� ',
��� ��I) ����
����� 4
��������������� �� �"������� ��� 	
� ���

�"
���� ��3f- (��
���� ��� ��������
� ��� ��� �
� ��� 
��� �� �""# 0#3 
�����%

��
�� �����
�����# $�� F����(�
����
�
������� ��	� �/�2 N /��2T�
�22%/�ST�

S2 ����� ���

2 3 4 5 6 7 8

0

2

4

6

8

TS
Σ

Πhν kovalent

kovalent*

ionisch'

ionisch

M*+XR

M++(XR)-

M
+
+(X---R)

-

M+XR

E
p

o
t /

 e
V

r
M-XR

Deelogxqj 715= Vfkhpdwlvfkh Gduvwhooxqj ghu srwhqwlhoohq Hqhujlh i�xu P.[U lq

Dek�dqjljnhlw yrq ghp Devwdqg u�3f- ghv Phwdoodwrpv P yrq ghp Prohn�xo [U1 Glh nryd0

ohqwhq Srwhqwldoh +Dxikhexqj ghu Qlyhdx0Hqwduwxqj yrq PW gxufk glh yrq [U yhuxuvdfkwh

Vw�ruxqj, zxughq xqwhu ghu Dqqdkph Eruqvfkhu Uhsxovlrq xqg ygZ0Dq}lhkxqj ehuhfk0
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+�, lq Eh}xj dxi glh Nhuqyhuelqgxqjvdfkvh dxvjhulfkwhw vhlq1
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Deelogxqj 717= +d, *Skrwrghsohwlrq*0Vshnwuxp ghv Ed111IFK�0Nrpsoh{hv lp Ehuhlfk

+491398 0 491673, fp3�1 +e, *Dfwlrq0Vshnwuxp* i�xu ghq EdI0Uhdnwlrqvndqdo e}z1EdI0

Lrqhqvljqdo ehl ghu Lrqlvdwlrqvzhoohqo�dqjh �2 @ 599 qp dov Ixqnwlrq ghu Skrwrghsohwlrq0

Odvhuzhoohqo�dqjh/ glh lp johlfkhq Ehuhlfk zlh lq +d, gxufkjhvwlppw zxugh1 +f, xqg +g, jhehq

ghq Vfkzhoohqehuhlfk yrq +d, xqg +e, yhuju�r�huw zlhghu1 Glh ghq Vshnwuhq }xjuxqgholhjhqghq

Gdwhq vlqg ^VMJ<<` hqwqrpphq1
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Deelogxqj 718= Hqhujlhgldjudpp yrq Ed111IFK� xqg ghq }xjhk�ruljhq Vsh}lhv1 Dooh

Hqhujlhq vlqg lq hY jhjhehq1 Glh EdI0Hqhujlhq vlqg Uhi1 ^DMU<:` hqwqrpphq xqg glh

Sxpsodvhuhqhujlh +k�� @ 5 hY, vrzlh glh ehlghq Surehodvhuhqhujlhq +k�
E��
2 @ 6=4 hY/

k�
E2�
2 @ 7=98 hY, hlqjh}hlfkqhw1
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Deelogxqj 719= Srwhqwldohqhujlhq ghv Ed111IFK�0Nrpsoh{hv dov Ixqnwlrq ghv Ed111F0

Devwdqghv i�xu ghq hohnwurqlvfkhq Juxqg}xvwdqg +�[,/ glh dqjhuhjwhq ]xvw�dqgh +�D/ �D�> �D��> �D���,

xqg ghq lrqlvfkhq Juxqg}xvwdqg1 Glh Nruuhodwlrq }x ghq Ed0Dwrp}xvw�dqghq lvw dqjh}hljw1

Sxpsskrwrqhqhujlhq= k�
E��
� @ 5=3 hY +94; qp,/ k�

E2�
� @ 4=9: hY +:78 qp,/ Surehskrwrqhq0

hujlhq = k�
E��
2 @ 6=4 hY +733 qp,/ k�

E2�
2 @ 7=98 hY +59: qp,1
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Wdehooh 714= Johlfkjhzlfkwvjhrphwulhq xqg Elqgxqjvhqhujlhq Gi yrq Ed111IFK� lq ghp

Juxqg0 +�[, xqg ghp dqjhuhjwhq hohnwurqlvfkhq +�D, ]xvwdqg zlh dxfk lq ghp lrqlvfkhq

Juxqg}xvwdqg1 I�xu ghq Ed�I�F0Zlqnho lp Ndwlrq zlug gdehl 4;3f dqjhqrpphq +v1Wh{w,1

Glh ehuhfkqhwh Johlfkjhzlfkwvjhrphwulh yrq FK�I
E@� zlug plw ghumhqljhq yhujolfkhq/ glh i�xu

FK�I
EM� h{shulphqwhoo ^Olg<9` ehvwlppw zxugh1
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���� �� T C� �2 T C� �� T C� � T � � T � �7|oeS& ���e}e $e

/��3�2 /��3�2 /��3�2

�.�&
E@� % 1#9D: 1#@DD % 1@H#: % % %

�.�&
EK� % 1#9H3 1#@D: % 1@H#: % % %
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Deelogxqj 71:= Srwhqwlhooh Hqhujlhq yrq Ed111IFK� lp hohnwurqlvfkhq Juxqg0 +d, xqg �D0

]xvwdqg +e, dov Ixqnwlrq ghv lqwhuprohnxoduhq Elhjhzlqnhov �� +Mdkq0Whoohu0Zhfkvhozlunxqj

51Rugqxqj, i�xu yhuvfklhghqh Ed�F0Devw�dqgh U1 I�xu ghq �D0]xvwdqg +e, vsdowhq glh Olqlhq

lq D*0 +�� @ 3�, xqg D%0 +�� @ <3�, Nrpsrqhqwhq dxi +v1 Wh{w,1
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zlug dov Zlqnho }zlvfkhq ghu IFK60V|pphwulhdfkvh xqg ghp Yhnwru yrp Ed0Dwrp }xp

IFK60Pdvvhqvfkzhusxqnw gh�qlhuw1



�	�	 �������
������������� �� 
���
����������
���� 3:D

��
��
���� [�%E�
�����
 
���
�� ��������� 
��"
� ���� 
�� ���� "����� &���

� �����%

5�
�������
� 	�������� ������# $��
 �� ���� ��� �������� �� �""# 0#H"� �� ������

���� ��� ������� ����	����� &���� %�
��
�%&� �
��� ���� ��� �<"�������� [I/@�@f2 � [�

/	7�	�2� � N 1� � N @� ��� ��� B������(����� 	7 ��� ������
�� ������ '���� 
���������

��� 	� ��� ������
�� ������ �����
��������� �� &
�� ����
 >'��� >%'�� ����
 �����%

������ 
���# $�� *���������
� �� �""# 0#H" �
� ��� ��� ��� ��
��
���� <�
����� ��
 [I�

Deelogxqj 71;= Lq ghu Juxssh yrq D1 Jrq}�doh}0Xuhhqd jhphvvhqhv Ghsohwlrqvshnwuxp +d,

xqg yrq K10K1 Ulw}h vlpxolhuwhv +e, Devruswlrqvvshnwuxp yrq Ed111IFK� i�xu ghq hohnwur0

qlvfkhq �D0]xvwdqg/ ghu plw hlqhu Dquhjxqjvhqhujlh lp Ehuhlfk yrq 5 hY rswlvfk ehvhw}w

zlug1 Lq +e, vlqg dxfk glh }xjuxqgholhjhqghq Iudqfn0Frqgrq0Idnwruhq lq Irup hlqhv *Vwlfn*0

Vshnwuxpv hlqjhwudjhq +v1Wh{w,1
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Deelogxqj 7143= Looxvwudwlrq ghv Lvrwrslhh�hnwhv ehl ghu lqwhuqhq Nrqyhuvlrq �D'�D� lq

Ed111IFK� e}z1Ed111IFG�1 Dxijhwudjhq vlqg Whloh ghu Srwhqwldonxuyhq i�xu ghq Juxqg}xvwdqg

h[ vrzlh i�xu glh hohnwurqlvfk dqjhuhjwhq ]xvw�dqgh �D� xqg �D dov Ixqnwlrq ghv Ed111F0Devwdqghv1

Glh jhvwulfkhowhq/ yhuwlndohq Sihloh }hljhq glh Juhq}hq ghv Iudqfn0Frqgrq0Ehuhlfkv i�xu ghq

�Xehujdqj �[+y @ 3, $ �D�+y 9@ 3, xqg glh lqwhuqh Nrqyhuvlrq �D+y @ 3, $ �D�+y 9@ 3, dq1

Gdv Vfkzlqjxqjvtxdqw ghu hqwduwhwhq F�K0Vwuhfnprgh vrujw i�xu hlqhq ehvvhuhq Iudqfn0

Frqgrq0p�d�ljhq �Xehuodss }zlvfkhq ghq Zhoohqixqnwlrqhq ghu ehlghq dqjhuhjwhq hohnwurqlv0

fkhq ]xvw�dqgh dov gdvmhqljh ghu F�G0Vwuhfnprgh1
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Deelogxqj 7144= Dgldedwlvfkh �D�0Srwhqwldonxuyh yrq Ed111IFK� +glh yrp sulp�du dq0

jhuhjwhq �D0]xvwdqg dxv gxufk lqwhuqh Nrqyhuvlrq ehvhw}w zlug xqg }xp E+D�,0]xvwdqg

yrq EdI nruuholhuw, dov Ixqnwlrq ghv F�I0Devwdqghv i�xu ihvwjhkdowhqh Glvwdq} u�@�� @ 7=5

�D xqwhu Dqqdkph yrq F��0V|pphwulh1 Glh ghp mhzhloljhq F�I0Devwdqg hqwvsuhfkhqghq

prohnxoduhq Nrq�jxudwlrqhq vlqg rehq dqjhghxwhw1

������ �"
���� ���6 "�
 (�� 	
���� .�
�� ��� �������� "�� ���6 N 1
;9 C� ��� 	
�

�
 ��
 ��� 5�����
����
��� (� ��n&3###�.� "������# �� ���
�� 4�� � �
� ��� �.�%

F�
������ ����� �&%�%. N D:f ��� ���O N 1
@H C� ����� ����
����� ��� �������� ���

(�� �<"������
(�
���� �� ��� !
� ���###&##�.��
n �.'�H9� ������
�# &��� ���
=��� ���6%

6����  
�������� ���
�
 ����"���
��� 4
������� (� ��&/�2Vn2��.�# $�� '���������� �

��� �������� �
� ���� 

 �
�� ��� ��� *������ ��
 '���������
�����(�
����
��	���


��
 ��� ��
��
���� [�%E�
�����
� �#�# ���� �������� [�� [��%�
�	��
�
� �
� ��&%�������

��������
�� ��
�����#



3;; ������� �	 
������
���� ����������

���������
 �
� �� ���
�� �
���� ���� �������� �
�	��
�
� (������
� ��� �U.%

'���� 
��������� �� ��� [��%E�
���� ��������� ��
���" ���� 
��� � ������
��
���

�
������ (� ��� �U&%'��������� 	
������� 
��� ��=� �� ��� �������� (�� ��&%

*�(������ 
������ (� ��"��������# $��
� ���
������� ���� ��
"�

����� ������� 	��%


�������� ��= ��� ��U�%�"
���� ���
��� ��
 �����
�	�� 8���
 ��
 [��%4
�������
 ��
��

(������ ��� ���� ��@�� � 0
0 C� ��� �������� ��
��� ���� ��
 ��� *������ ��
 [�% /	 N

@2 E�
�����
# $��
� (�������� *����� ���� �
� �� �""# 0#13 ����
������� �� ������� ���

6���
��������� ���
������ �`���2 ���� ��� [��%E�
���� �� �"������� ��� 	
� ��� ��U

�%�"
���� ���� 	��
�������� E����� ���� ��� ��
��(��� ��
 [��%E�
�����
 ����� ��%

����� �
�	��
�
� /� N @2 ����������� �
�# $��  ����
��� �"
���� ��@�� N 0
0 C� �
�

3 4 5 6 7 8 9
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

kein Ladungstransfer mögl.

t = 10 fs

t =100 fs

t = 200 fs

t =300 fs

t = 500 fs

| Ψ
Ã

'|2

rBa - C / Å

Deelogxqj 7145= Looxvwudwlrq ghu G|qdpln ghu Glvvr}ldwlrq yrq Ed111IFK� lq Ed+�G,

xqg IFK�1 Dxijhwudjhq lvw glh Zdkuvfkhlqolfknhlwvglfkwh m��� m2 i�xu ghq �D�0]xvwdqg lq

Dek�dqjljnhlw yrq ghp Ed�F0Devwdqg i�xu yhuvfklhghqh ]hlwhq qdfk ghu lqwhuqhq Nrqyhuvlrq

�D $ �D� +klhu w @ 3,1 Qxu i�xu u�@�� ? 7=7 �D +jhvwulfkhowh Olqlh, lvw hlqh Odgxqjvwudqvihuuhdn0

wlrq e}z1 uhdnwlyh EdI0Elogxqj p�rjolfk1
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Deelogxqj 7146= Ehuhfkqhwhu Dquhjxqjvtxhuvfkqlww ghv �[$�D�0�Xehujdqjhv lq Ed111IFK�

xqg ehuhfkqhwhv Sxps0Sureh0Lrqhqvljqdo +�xehu ghq dqjhuhjwhq �D�0]xvwdqg hukdowhq, dov

Ixqnwlrq ghu Dquhjxqjvhqhujlh lq ghp �D�0]xvwdqg1 Ohw}whuh lvw dov glh Hqhujlhgl�huhq}

ghv Sxpsskrwrqv xqg ghv dgldedwlvfk nruuholhuwhq ]xvwdqghv Ed+�G,.IFK� gh�qlhuw

+yjo1 Dee1 7143,1 Glh Vndod ghu Ruglqdwhq lvw zloon�xuolfk1
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Deelogxqj 7147= Glvvr}ldwlrq yrq Ed111IFK� lq Ed+�G, xqg IFK� dxi ghu �D�0

Srwhqwldohqhujlh��dfkh1 Dxijhwudjhq lvw glh Zdkuvfkhlqolfknhlwvglfkwh m��� m2 i�xu ghq �D�0

]xvwdqg qdfk hlqhu yhuwlndohq h[ $�D�0Dquhjxqj lq Dek�dqjljnhlw yrq ghp Ed�F0Devwdqg

i�xu yhuvfklhghqh ]hlwhq1
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Deelogxqj 7149= Lrqhqvljqdoh i�xu Ed111IFK� +d, xqg EdI +e, dov Ixqnwlrq ghu

Yhu}�rjhuxqjv}hlw � }zlvfkhq ghp Sxpslpsxov ehl 94; qp xqg ghp Surehlpsxov ehl 733

qp1 Glh gxufkjh}rjhqhq Olqlhq jhehq glh wkhruhwlvfkhq Dqsdvvxqjvnxuyhq zlhghu/ yrq gh0

qhq glhmhqljh lq +e, gxufk Vxshusrvlwlrq }zhlhu Hlq}hoehlwu�djh +4*, xqg +5, +jhsxqnwhwh

e}z1 jhvwulfkhowh Olqlhq, }xvdpphqjhvhw}w lvw1 Lq +f, zxugh glh Sxpszhoohqo�dqjh dxi 969

qp yhuvwlppw/ zhvkdoe gdv qlfkwuhvrqdqwh +Ed111IFK�,n0Vljqdo glh Nuhx}nruuhodwlrqvnxuyh

ghu Odvhulpsxovh i�xu glh Euhlwh �u @ 463 iv gduvwhoow1
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Deelogxqj 714:= EdIn0 xqg Ed111IFK�0Lrqhqvljqdoh i�xu odqjh Yhu}�rjhuxqjv}hlwhq � }zlv0

fkhq ghp Sxpslpsxov ehl 94; qp xqg ghp Surehlpsxov ehl 733 qp1
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Deelogxqj 714<= Lrqhqvljqdoh i�xu Ed111IFG� +d,/ EdI +e, xqg Ed +f, dov Ixqnwlrq ghu

Yhu}�rjhuxqjv}hlw � }zlvfkhq ghp Sxpslpsxov ehl 94; qp xqg ghp Surehlpsxov ehl 733

qp1 Glh gxufkjh}rjhqhq Olqlhq vlqg glh lp Wh{w huno�duwhq wkhruhwlvfkhq Dqsdvvxqjvnxuyhq1
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Deelogxqj 7153= Lrqhqvljqdoh i�xu Ed111IFK� +d,/ EdI +e, xqg Ed +f, dov Ixqnwlrq ghu

Yhu}�rjhuxqjv}hlw � }zlvfkhq ghp Sxpslpsxov ehl 94; qp xqg ghp Surehlpsxov ehl 59: qp1

Glh ]l�huq lq ghq olqnhq rehuhq Hfnhq vlqg glh Yhuju�r�huxqjvidnwruhq i�xu glh yhuvfklhghqhq

Lrqhqvljqdoh1 Glh wkhruhwlvfkhq Dqsdvvxqjhq +gxufkjh}rjhqhq Olqlhq, zxughq plw Kloih ghv0

vhoehq Prghoov hukdowhq zlh glhmhqljhq lq Dee1 7149 +v1 Wh{w,1 Glh Nxuyh +IW, lq +d, lvw glh

Irxulhuwudqviruplhuwh ghv Ghsohwlrqvvshnwuxpv lq Dee1 7171
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Deelogxqj 7156= Hohnwurqhqvshnwuhq yrq Ed111IFKn
� +d, xqg EdIn +e, i�xu glh

Yhu}�rjhuxqjv}hlw � @ 533 iv }zlvfkhq ghq Sxps0 +k�� @ 5 hY, xqg ghq Sureh0 +k�2 @ 6=4

hY, Lpsxovhq1 Glh yhuwlndohq Sihloh pdunlhuhq glh pd{lpdohq Hohnwurqhqhqhujlhq/ glh gxufk

gdv Lrqlvdwlrqvsrwhqwldo LS @ 7=8 hY i�xu ghq Howhuqnrpsoh{ +d, xqg LS @ 7=;8 hY i�xu gdv

EdI0Surgxnw +e, ehvwlppw vlqg1 Glh hlq}hoqhq Ehlwu�djh +4,/ +4*, xqg +5, dxv ghp Uhdnwlrq0

vvfkhpd ghu Dee1 714; vlqg hehqidoov dqjhghxwhw1
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Deelogxqj 7157= Hohnwurqhqvshnwuxp yrq EdIn +d, i�xu glh Yhu}�rjhuxqjv}hlw � @ 5 sv }zlv0

fkhq ghq Sxps0 +94; qp, xqg ghq Surehlpsxovhq +733 qp,1 Lq +e, zxugh glh Dquhjxqj dxi

95; qp yhuvwlppw xqg lq +f, ghu lq +e, jhphvvhqh/ qlfkwuhvrqdqwh Xqwhujxqg yrq +d, dejh0

}rjhq1 Gdv Hohnwurqhqvshnwuxp yrq FSK
n
S +g, ehuxkw dxi Hlqiduehq}zhlskrwrqhqlrqlvdwlrq

ehl 533 qp xqg glhqw ghu Ndoleudwlrq ghu Hqhujlhvndod1
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Deelogxqj 7158= Jhphvvhqh Ed111IFKn
� 0Lrqhqdxvehxwh ehl Dquhjxqj ghv

�D�0]xvwdqghv plw

Sxpslpsxovhq ehl yhuvfklhghqhq Zhoohqo�dqjhq ��1 Glh Surehzhoohqo�dqjh lvw ehl �2 @ 733

qp �{lhuw1 Glh gxufkjh}rjhqh Olqlh jlew vrzrko glh hqwvsuhfkhqgh wkhruhwlvfkh Nxuyh dxv

Dee1 7146 dov dxfk gdv plw ghp Odvhusur�o jhidowhwh Oruhqw}0Devruswlrqvsur�o zlhghu1
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Deelogxqj 7159= Ed111IFKn
� 01+d, xqg EdIn0 +e, Lrqhqvljqdoh dov Ixqnwlrq ghu

Yhu}�rjhuxqjv}hlw � }zlvfkhq ghp Sxpslpsxov ehl �� @ +:63===:83, qp xqg ghp Surehlpsxov

ehl �
E��
2 @ 733 qp1 Glh gxufkjh}rjhqh Olqlh lq +d, lvw glh Dqsdvvxqjvnxuyh plw �u @ 453

iv xqg �8 @ 73 iv/ z�dkuhqg glh jhvwulfkhowh Olqlh glh yhuvfkrehqh Nuhx}nruuhodwlrqvixqnwlrq

gduvwhoow +v1Wh{w,1 Plw ghu Nxuyh lq +d, lghqwlvfk lvw gdv dqkdqg yrq txdqwhqfkhplvfkhq

Uhfkqxqjhq vlpxolhuwh }hlwdek�dqjljh Lrqhqvljqdo/ gdv vlfk dxv ghu Zhoohqsdnhwg|qdpln

+Khudxvodxihq dxv ghp Iudqfn0Frqgrq0Ihqvwhu, dxi ghp uhsxovlyhq Dvw ghu �D�0]xvwdqgv0

Srwhqwldohqhujlh��dfkh hujlew1
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Deelogxqj 715:= Lrqhqvljqdoh i�xu Ed111IFK� +d,/ EdI +e, xqg Ed +f, dov Ixqnwlrq ghu

Yhu}�rjhuxqjv}hlw � }zlvfkhq ghp Sxpslpsxov ehl :78 qp xqg ghp Surehlpsxov ehl 59:

qp1 Glh gxufkjh}rjhqhq Olqlhq lq +e, xqg +f, vlqg Nxuyhq/ glh xqwhu ghu Dqqdkph ghv

]huidoov +e, e}z1 ghu Ehvhw}xqj hlqhv ]xvwdqghv +f, lqqhukdoe yrq �( @ ;33 iv vlpxolhuw

zxughq1 Hv lvw ghxwolfk }x hunhqqhq/ gd� glh Vljqdoyhuo�dxih lq +e, xqg +f, qlfkw0h{srqhqwlhoo

vlqg xqg gxufk glh ehuhfkqhwhq Nxuyhq qxu xq}xuhlfkhqg dqjhsd�w zhughq +v1Wh{w,1 Ghq

Yhu}�rjhuxqjv}hlwqxoosxqnw ndqq pdq plw Kloih ghv qlfkw0uhvrqdqwhq ]zhliduehqvljqdov ghu

lp Vwudko yrukdqghqhq Ed0Dwrph devfk�dw}hq ^v1 +f,`1 Glh xqwhuvfklhgolfkhq V|peroh +r�hqh

xqg jhi�xoowh Nuhlvh/ r�hqh Txdgudwh, ghxwhq yhuvfklhghqh Ph�uhlkhq dq1
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Deelogxqj 715;= Gluhnwh Skrwrglvvr}ldwlrq yrq Ed111IFK� qdfk Dquhjxqj ghv �Xehujdqjv

h[ $ �D�1 Jh}hljw vlqg glh de lqlwlr0Srwhqwldonxuyhq i�xu ghq +uhsxovlyhq, �D�0]xvwdqg xqg

ghq lrqlvfkhq Juxqg}xvwdqg dov Ixqnwlrq ghv lqwhuprohnxoduhq Devwdqgv u�@���� 1 Glh Sureh0

zhoohqo�dqjh ehwu�djw �
E2�
2 @ 59: qp xqg glh Dxveuhlwxqj ghv hu}hxjwhq Zhoohqsdnhwhv lvw

dqjhghxwhw1 Glh �Xehuvfkx�hqhujlh k�
E2�
2 � LS+u�@����, whlow vlfk dxi glh nlqhwlvfkh Hqhujlh ghv

Hohnwurqv xqg glh ghu Iudjphqwh dxi/ zrehl gdv Iudqfn0Frqgrq0Sulq}ls jlow1 Lp Jhjhqvdw}

}x Idoo +d, kdehq vlfk glh Iudjphqwh lq +e, jhudgh vr zhlw yrqhlqdqghu hqwihuqw/ gd� glh

srwhqwlhooh xqg nlqhwlvfkh Hqhujlh lp lrqlvfkhq ]xvwdqg i�xu glh Glvvr}ldwlrq lq Edn.IFK�

dxvuhlfkhq1
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8Glh ehl ghu Uhfkqxqj hukdowhqhq Yleudwlrqv}xvw�dqgh vlqg glvnuhwh Hljhq}xvw�dqgh ghv V|vwhpv

lqirojh ghu Orndolvlhuxqj ghu Zhoohqixqnwlrq1 Vlh vlqg mhgrfk nhlqh *Vfkzlqjxqjvqlyhdxv* lq ghp Vlqqh/

gd� dxi ghp uhsxovlyhq Dvw ghu �D30]xvwdqgvsrwhqwldohqhujlh��dfkh lq ghp Nrpsoh{ wdwv�dfkolfk hlqh

rv}loodwrulvfkh Ehzhjxqj hqwodqj ghu Ed111F0Nrruglqdwh huirojw1
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Deelogxqj 715<= Yrq K10K1 Ulw}h ehuhfkqhwh +de lqlwlr, Dxvehxwhq yrq Ed111IFKn
� +d,/

EdIn +e, xqg Edn +f, dov Ixqnwlrq ghu Yhu}�rjhuxqjv}hlw � }zlvfkhq ghq Sxps0 +�� @ :78

qp, xqg Surehlpsxovhq +�2 @ 59: qp,1 Lq +d, zxugh gdehl mhzhlov glh Vxpph ghu Iudqfn0

Frqgrq0�Xehuodsslqwhjudoh ghv dxi ghp uhsxovlyhq Dvw ghu �D�0Srwhqwldohqhujlh��dfkh hu}hxjwhq

Zhoohqsdnhwv plw lrqlvfkhq Vfkzlqjxqjvqlyhdxv ghu ��5|hiU!0Prgh xqwhukdoe yhuvfklhghqhu

Hqhujlhvfkzhoohq ehuhfkqhw1 Hf vwhoow gdv Glvvr}ldwlrqvolplw }x Edn.IFK� gdu1 Lq +e,

vlqg glh }xjhk�ruljhq EdIn0Vljqdoh i�xu guhl yhuvfklhghqh Uhdnwlrqveduulhuhq lp Howhuqlrq

zlhghujhjhehq/ lq +f, glh Edn0Vljqdoh i�xu glh Dquhjxqjvzhoohqo�dqjhq :63 qp/ :78 qp xqg

:93 qp1 Glh jhvwulfkhowh Nxuyh ghxwhw ghq H�hnw hlqhu Yhueuhlwhuxqj ghv Zhoohqsdnhwv dq/

zrehl lq ghu Uhfkqxqj i�xu ghq Sxps0 xqg Surehlpsxov mhzhlov �0i�rupljh Yhuo�dxih dqjhqrp0

phq zxughq1 Glh deidoohqghq Iodqnhq yrq Ed111IFKn
� +�, e}z1EdI

n+�, vlqg nrpsohphqw�du

}x ghu Edn0Dqvwlhjv�dqnh1
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