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11. Zusammenfassung

Das Infrarotspektrum von Calciumhydroxid ist seit langem

bekannt. Hingegen war die Interpretation desselben noch ein sehr

unbefriedigend gelöstes Problem.

Vor allem die komplizierte Bandenstruktur im Gebiet der

OH-Streckschwingung (3000 - 4500 cm-l) gab zu verschiedenen

Vermutungen Anlass. Wohl lassen sich gewisse Banden recht gut

als Kombinationstöne der antiSYmmetrischen und totalsYmmetrischen

OH-Streckschwingung mit Raman- und infrarot-aktiven Gitter

Grundschwingungen auffassen. Im allgemeinen ist die Genauigkeit

aber unbefriedigend;zudem kann für zwei Absorptionen keineent

sprechende tieffrequente Bande gefunden werden.

Es wurde daher an Hand einfacher elektrostatischer Modelle

die Dynamik des Calciumhydroxid-Gitters behandelt. Die Modell

parameter wurden so bestimmt,dass die berechneten Frequenzen

den im Infrarot- und Raman-Spektrum gemessenen Grundschwingungs

Banden optimal angepasst sind. Daraufhin wurden die Dispersions

flächen berechnet und deren kritische Punkte aufgesucht.

Es zeigte sich , dass auf diese Weise das Infrarotspektrum

des Calciumhydroxides erklärt werden kann. So ist es verständlich,

dass im Gebiet des fernen Infrarotes mehr als 3 Absorptionsmaxima

auftreten ( es existieren noch Kombinationstöne ). Weiterhin ist

ersichtlich,dass in den Gebieten 3618 ± ca. 300 cm-l komplizierte

Banden vorhanden sind (AnhäUfung von kritischen Punkten) , ebenso,

dass bei 3618 ± 92 cm-l Kombinationstöne existieren , obwohl weder
-1das Infrarot- noch das Raman-Spektrum bei 92 cm Banden zeigen

( Kombinationen mit akustischen Zweigen ) •




