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Eine andere Folge der Kopplung ist, dass sich die Polarisationen

zum Teil wesentlich ändern (vergleiche Figur 7) und damit

unsere Berechnungen des Strukturfaktors für diese Aeste ungültig

werden.

5. Schlussbemerkungen

Der Vergleich von Messungen und Rechnungen an deuteriertem

Anthrazen zeigt uns, dass unsere Vorstellungen von der Dynamik

der Anthrazenmoleküle im Kristall im wesentlichen richtig sind.

Wir sehen, dass einige der verwendeten Modelle die Messungen

der niederfrequenten Moden recht gut erklären, im Gegensatz zu

Pawley[l], der hei den Messungen am Naphthalin grosse Schwierig¬

keiten hei der Interpretation seiner anomalen Peaks hat (viel

zu niedrige Frequenzen gegen den Zonenrand hin).

Die von uns festgestellten Unstimmigkeiten können zum Teil

auf die folgenden Ursachen zurückgeführt werden:

1 ) Die internen Moden sind zum Teil nicht richtig identifiziert.

Eine Verbesserung der IR - Messungen und der entsprechenden

Interpretation ist daher notwendig.

2) In den Modellrechnungen werden nur die internen oder die

externen Moden berechnet. Es wird jedoch nie die Kopplung zwischen

internen und externen Auslenkungen berücksichtigt.

Unsere Messergebnisse werden die Schaffung neuer Modelle,

die sowohl interne als auch externe Moden beschreiben, er¬

möglichen und erleichtern.
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In unsern Diskussionen haben wir die Anharmonizitat der

Anthrazengitterschwingungen nur so weit berücksichtigt, als sie

sich in einer Verbreiterung der Phononen äussert (Figur 18).

Die Anharmonizitat äussert sich jedoch auch in einer Verschiebung

der Phononenfrequenzen zu tieferen V/erten bei hohen Temperaturen

(Figur 22). Bei den akustischen Aesten ist diese Aenderung nicht

so gross (vgl. Figuren 19 und 20), so dass die Schallgeschwindig¬

keiten und damit die elastischen Konstanten innerhalb des Mess¬

fehlers gleich sind.

Auch bei den Berechnungen thermodynamischer Daten haben wir

nur die harmonische Näherung berücksichtigt, so dass auch hier

Abweichungen zwischen Rechnung und Messung zu erwarten sind.


