Chemie 1n unserer Zeit

Manfred Winnewisser

Traditionsgemaf war der Astronom ein Wis-
senschaftler, der durch das enge Fenster der
Erdatmosphire mit den Strahlen des sichtba-
ren Lichtes seine Forschungen betrieb. Der
Frequenzbereich des fur das menschliche
Auge sichtbaren Lichtes umfafit die Frequen-
zen von ca. 5 - 10" bis 10'® Hz. In diesem
schmalen Frequenzbereich des elektroma-
gnetischen Spektrums, das sich insgesamt
vom Radiobereich bis hin zu den energierei-
chen y-Strahlen erstreckt (Abbildung 1), ist
erstaunlicherweise Erdatmosphire
durchlissig, d.h. die Strahlung der Sonne
trifft fast ungeschwicht auf die Erdoberfla-
che. Gleichzeitig besitzt die Sonne bei einer
Oberflachentemperatur von ca. 6000 K im
Frequenzbereich der sichtbaren Lichtstrah-
len das Maximum in der Energieabstrahlung.
Dies geht aus Abbildung 2 hervor und kann
durch das Plancksche Strahlungsgesetz er-
klirt werden. Sowohl auf der hochfrequen-
ten als auch der niederfrequenten Seite des
sichtbaren Frequenzbandes ist unsere Erdat-
mosphire fiir die elektromagnetische Strah-
Abbildung 1).
Gleichzeitig verliert auch das menschliche
Auge als Strahlungsempfinger schnell an
Empfindlichkeit. Trotzdem ist der Welt-
raum, der Milliarden von Sternen enthilt,
voll von elektromagnetischer Strahlung, die,
wie die Strahlung im sichtbaren Bereich, eine
Fille verschlisselter Informationen enthilr.
Das Entschlisseln dieser kodierten Nach-
richten ist heute Aufgabe der Astrophysiker
und Astrochemiker.

unsere

lung undurchlissig  (vgl.

Im Radiofrequenzbereich und im Bereich der
Mikrowellen, d.h. im Frequenzbereich von
einigen Kilohertz (kHz) bis ca. 180 Giga-
hertz (1 GHz = 10® Hz), stellt uns die Atmo-
sphire ein zweites Beobachtungsfenster zur
diesem Frequenzbereich
strahlt die Sonne, je nach Sonnenfleckenakti-
vititen, wesentlich mehr Energie ab, als dem

Verfiigung. In

Planckschen Gesetz bei einer Strahlungstem-
peratur von 6000 K entsprechen wiirde (vgl.
Abbildung 2). Diese Radiostrahlung kénnen
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Interstellare Molekiile und
Mikrowellenspektroskopie 1

wir jedoch nicht mehr mit unseren Sinnen
wahrnehmen. Trotzdem ist sie vorhanden.
Wollen wir sie beobachten, dann missen wir
sie von der Erdoberfliche aus mit einem Ra-
dioteleskop vermessen. Vermessen bedeutet,
dafl wir die Strahlungsintensitat als Funktion
der Frequenz oder Wellenlinge verfolgen.
Wollen wir jedoch im Spektralbereich der In-
frarotwellen beobachten, dann kdnnen wir
dies heute am besten von einer Satellitensta-
tion aus tun, denn die Erdatmosphire blok-
kiert fast alle Infrarotstrahlung, die vom
Weltraum auf die Erde einfillt (Abbildung
1). In diesem Beitrag will ich mich auf den
Bereich der Radio- und Mikrowellen kon-
zentrieren und berichten, welche Informatio-
nen wir durch das atmosphirische ,Mikro-
wellenfenster® erhalten kénnen.

Durch die Erforschung der Radiostrahlung
absorbierender oder emittierender Atome
und Molekiile im Weltraum haben wir in den
vergangenen zwanzig Jahren gelernt, daf}
Molekulbildung und die Emission von Ra-
diostrahlung zwei wichtige Prozesse sind, die
in den Tiefen des Weltraums ablaufen. Beide
Prozesse finden nicht nur statt, wenn Energie
von Sternen abgestrahlt wird (vgl. Abbildung
2), sondern auch dann, wenn die Sternbil-
dung in interstellaren Wolken stattfindet. In-
terstellare Materie und Sterne bilden keine
abgeschlossenen oder statischen Einheiten,
sondern sind durch einen gigantischen Kreis-
lauf miteinander verbunden (Abbildung 3)
und einer strukturbildenden Evolution un-
terworfen. Uber die Molekilspektren, also
sozusagen die Fingerabdriicke eines be-
sammten Molekiils, konnen wir die Existenz
der Molekiile in den verschiedenen Phasen
dieses Kreislaufes nachweisen. Der Nach-
weis gelingt durch den exakten Vergleich der
Linienfrequenzen der interstellaren Spektren
mit den Linienpositionen der im Laborato-
rium gemessenen Spektren. Ist die Identitit
eines Molekiils einmal festgelegt, konnen wir
das Molekiil seinerseits benutzen, um die
physikalischen und chemischen Eigenschaf-
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ten seines Aufenthaltsortes, d.h. der inter-
stellaren Wolken, zu erforschen. Wir kénnen
aus der Intensitit der Spekrerallinien z.B. die
Konzentration der Molekiile, die Tempera-
tur und die Anregungsmechanismen ableiten,
die mit der Chemie der Molekiilbildung zu-
sammenhingen [3a].

Interstellare Materie

Unsere Galaxis, die Milchstrafle, besteht aus
Sternen und aus interstellarer Materie. Die
interstellare Materie besteht im allgemeinen
aus zwel Komponenten, nimlich Gas und
Staub, die ziemlich heterogen zwischen den
Sternen verteilt sind. Die grobe Verteilung
selbst folgt jedoch recht eindeutig der Vertei-
lung der Sterne entlang den Spiralarmen.
Allein diese Masseverteilung deutet schon auf
die eingangs erwihnte Wechselbezichung
zwischen Sternmaterie und interstellarer Ma-
terie hin (vgl. Abbildung 3): Sterne bilden
sich in den Regionen hoher Konzentrationen
interstellarer Materie, d.h. den interstellaren
Wolken. Diese Gebilde aus Gas und kosmi-
schem Staub sind, soweit wir heute wissen,
die grofiten galaktischen Objekte mit ciner li-
nearen Ausdehnung zwischen 0,5 pc bis 150
pe (lies parsec: 1 pc = 3,26 Lichtjahre = 3,09
- 10" cm). Die Korngréfien des interstellaren
Staubes werden auf einige Mikrometer (1 um
= 10"*m = 107 cm) geschitzt, dic der Gas-
molekiile liegen im Bereich einiger 100 pm
oder 107 em (1 pm = 1072 m = 107 "% cm).
In Abbildung 4 sind die Dimensionen des be-
obachtbaren Makro- und Mikrokosmos im
logarithmischen Mafistab zusammengestellt.
Aufgrund des geschitzten Alters des Univer-
sums von ca. 10" Jahren und aufgrund der
konstanten Lichtgeschwindigkeit von ca.
300000 km - s™' hat das beobachtbare Uni-
versum eine Ausdehnung von ca. 10'° Licht-
jahren oder 10%* cm.

Nach unseren heutigen Erkenntnissen ist das
Staub-zu-Gas-Verhiltnis iiber die gesamte
Galaxis hinweg nahezu konstant, mit Aus-



nahme des galaktischen Zentrums. Tabelle 1
enthilt Information iiber die Masseverteilung
in der Milchstrafe und die Komponenten der
interstellaren Materie. Gleichzeitig gibt sie in
gedringter Form einen Uberblick iiber die
Untersuchungsmethoden, die uns Informa-
tionen Uber die interstellaren Gas-
Staubwolken liefern kénnen. Wie wir der Ta-
belle 1 ferner entnehmen konnen, wird die
Masse der interstellaren Materie auf ca. 10
Prozent der gesamten galaktischen Masse
von ca. 2 - 10" Sonnenmassen (1 Sonnenmas-
se =1Mg = 1,98 10" g) geschitzt. Vor et-
wa 10" Jahren bei der Entstehung der Gala-
xis bestand diese Materie hauptsichlich aus
Wasserstoffgas und etwas Heliumgas. Seit
dieser Zeit sind 90 Prozent der galaktischen
Masse in Sterne umgewandelt worden. Zum
Teil wurde diese Materie wieder durch den
eingangs erwihnten Kreisprozefl wihrend
der Phasen extensiven Massenverlustes der
stellaren Evolution, wie stellare Winde, No-
vae-
planetare Nebel, an den interstellaren Raum
zurlickgegeben (vgl. Abbildung 3). Daraus
konnen wir folgern, dafl zwei Quellen fiir
das heute vorhandene interstellare Material
verantwortlich sind:
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Dieser Teil der interstellaren Materie besteht
aus Gas und Staub, dessen molekulare Zu-
sammensetzung im wesentlichen alle Ele-
mente enthilt, deren Masse grofler als die

Tabelle 1. Interstellare Materie in der
Milchstrafle (gesamte galaktische Masse ca.
210" Mg; 1M = 1,98 - 10% g).

Materieverteilung

Untersuchungsmethoden

Gesamtmasse der interstellaren Materie
~5.10° M, davon:
1% Staub

3% ionisiert (H*, He*, C*, ...)

99% Gas

atomare
97% neutral  Form (H, He, C)
molekulare
Form (H,, CO,
H,CO,...)

Extinktion des Sternenlichtes
FIR-Emissions- und Polarisationsmessung

Rekombinationslinien
Pulsar-Dispersion
Kontinuum-Emissionsstrahlung
Emissionslinien von Nebeln

21 cm-H-Linie

Molekiillinien

Abb. 1. Dimpfung der elektromagneti-
schen Strahlung in der Erdatmosphire.
Die ausgezogene Kurve iiber den orange
Gebieten gibt die Hohe an, in der die Inten-
sitit der externen Strahlung auf die Hilfte
ihres urspriinglichen Wertes bei einer gege-
benen Wellenlinge oder Frequenz abge-
sunken ist [1]. Fiir die verschiedenen Wel-
lenkingenbereiche sind die physikalischen
Phinomene und die Beobachtungsmetho-
den angegeben. Alle beobachteten inter-
stellaren Linienfrequenzen liegen inner-
halb der atmosphirischen Fenster [2].

Abb. 2. Das solare Spektrum reicht von
den Radiowellen bis zum Ultravioletten.
Die solare Strahlungsflufidichte S folgt von
einer Wellenlinge von 1 ¢cm bis in den ul-
travioletten Bereich der Energieverteilung
eines schwarzen Strahlers und gehorcht
damit dem Planckschen Gesetz: S =
[(2hv*Q,)/c?] 1/(e™5T - 1) Watt m™? Hz™!
mit h = 6,62 - 107** Js (Plancksche Kon-
stante); v = Frequenz in Hz; k = 1,38 -
1072 JK~! (Boltzmannsche Konstante); T
= Temperatur in K; Q; = Raumwinkel der
Strahlungsquelle in ster; ¢ = 3 + 10 ms™!
(Lichtgeschwindigkeit). — Im Radio- und
Mikrowellenbereich strahlt die Sonne (rote
Kurve) je nach Sonnenfleckenaktivitit
deutlich mehr Energie ab, als einem schwar-
zen Strahler der Oberflichentemperatur
6000 K entspricht. Die dquivalenten Strah-
lungstemperaturen variieren zwischen 10*
K und 10" K je nach Wellenlinge [3].
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Abb. 3. Massenaustausch zwischen Sternen
und interstellarer Materie. Sterne, die sich
einmal aus der Materie interstellarer Wol-
ken gebildet haben, geben iiber verschiede-
ne Mechanismen in den spiten Phasen ih-
rer Entwicklung wieder Materie an das in-
terstellare Medium zuriick. Diese Materie
ist aufgrund der in den Sternen abgelaufe-
nen Kernreaktionen mit schweren Elemen-
ten angereichert.
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Abb. 4. Vergleich zwischen den astronomi-
schen Dimensionen des Makrokosmos und
den Dimensionen des Mikrokosmos. Die
interstellaren Wolken gehoren zu den
grofiten galaktischen Objekten, die man
heute mit Hilfe der Mikrowellenspektren
ihrer atomaren und molekularen Bestand-
teile untersuchen kann.

Masse des Kohlenstoffs ist. Die chemische
Zusammensetzung des interstellaren Staubes
ist nicht bekannt. Vermutlich handelt es sich
um Silicate, Kohlenstoff- und Eisenverbin-
dungen sowie Eis. Wesentlich besser Be-
scheid wissen wir uber die Gaskomponenten
in den interstellaren Wolken, denn dber die
Molekiilspektren konnen wir diese sehr ge-
nau vermessen. In Tabelle 2 sind die heute si-
cher nachgewiesenen interstellaren Molekiile
zusammengestellt. Wie wir dieser Tabelle



entnehmen konnen, existieren neben viel
molekularem Wasserstoff zahlreiche stabile,
aber auch vom terrestrischen Standpunkt aus
gesehen instabile Verbindungen wie Radikale
und lonen. Wir erkennen Gruppen von Iso-
meren, Isotopomeren und relativ kompli-
zierte Kettenmolekiile. Das Verhiltnis von
13 anorganischen zu 40 organischen Molekii-
len lifit vermuten, dafl die Kohlenstoffche-
mie auch im Weltraum den Grundstein fir
die Synthese komplizierter Molekiile bildet,
wenngleich wichtige Klassen von Verbindun-
gen, wie z.B. cyclische Molekile oder ver-
zweigte Kettenmolekiile, fehlen. Dafiir wur-
de eine Reihe von nicht-terrestrischen Mole-
kiilen [z.B. die langkettigen Cyanpolyine
(oder Polyinnitrile), H(CC),CN, und die
Molekiilionen HCO*, HOC*, NNH™" und
HCS?*] nachgewiesen. Alle in Tabelle 2 auf-
gefithrten Molekile bauen sich aus den Ele-
menten H, C, N, O, S und Si auf. Die Erkli-
rung dafiir diirfte die hohe kosmische Hiu-
figkeit dieser Elemente sein (Tabelle 3), aber
auch die Tatsache, daf} die heute noch be-
grenzte Nachweisempfindlichkeit unserer
Radioteleskope fir die Detektion von Mole-
kiilen mit Elementen geringerer kosmischer
Hiufigkeit nicht ausreicht.

Wie wir Tabelle 2 weiter entnehmen konnen,
wurde die weitaus grofite Zahl dieser Verbin-
dungen mit radioastronomischen Beobach-
tungsmethoden im Mikrowellen-, Millime-
terwellen- und Submillimeterwellen-Bereich
des elektromagnetischen Spektrums nachge-
wiesen. Heute kann in dem weiten Fre-
quenzbereich von 0,5 GHz bis ca. 650 GHz
hochauflésende Spektroskopie im Weltraum
und im Laboratorium betrieben werden. Mit
den theoretischen und experimentellen Me-
thoden wollen wir uns jetzt etwas beschifti-
gen.

Zur Theorie der Mikrowellenspektren
interstellarer Molekiile

Wie in Abbildung 1 angegeben, finden im
Mikrowellenbereich hauptsichlich die Mole-
kiilrotationen statt. Warum bendtigen wir ei-
nen Ausflug in die Theorie der Molekiil-

*erste Identifizierung des Molekiils aufgrund
des interstellaren Spektrums

UV = Ultraviolett

IR = Infrarot

MW = Mikrowellen

SB sichtbarer Wellenlingenbereich

1l

Tabelle 2. Interstellare Molekiile.

Chem. Formel Name Isotopen-Spezies Ubergang
»anorganische Molekiile“
H, Wasserstoff HD UV, IR
OH Hydroxylradikal OH, "OH uv, MW
SiO Siliciummonoxid 251, i QO MW
SiS Siliciummonosulfid MW
NO Stickstoffmonoxid MW
NS Stickstoffsulfid MW
SO Schwefelmonoxid #S0O MW
H,O Wasser HDO, H,'*O MW
NNH* * Distickstoffwasserstoff-Kation NND* MW
H,S Schwefelwasserstoff MW
SO, Schwefeldioxid 50, MW
HNO Nitrosylwasserstoffsiure MW
NH; Ammoniak >NH;, NH,D MW
sorganische Molekiile“
CH Methylidin SB, MW
CH* Methylidin-Kation BCH SB
CN Cyanradikal UV, MW
CcO Kohlenmonoxid BCO, C'*O, C70, PCt*O Uv, MW
CS Kohlenmonosulfid 3¢S, C*s, ¢S MW
CCH* Ethinyl MW
HCN Cyanwasserstoff H“CN, HC"N, DCN MW
HNC * Isocyanwasserstoff HN"’C, H*NC, DNC MW
HCO Formylradikal MW
HCO* # Formylkation HPCO*, HC"®O*, DCO* MW
HOC* Isoformytkation MW
HCS* * Thioformylkation MW
OCS Carbonylsulfid 0OBCSs, OCHs MW
H,CO Formaldehyd H,"CO, H,C"*O, HDCO MW
HNCO Isocyansdure MW
HNCS Isothiocyansaure MW
H,CS Thioformaldehyd MW
H,CCO Keten MW
CCCN * Cyanethinyl MW
CCCCH* Butadiinyl MW
H,;CNH Methanimin MW
NH,CN Cyanamid MW
HCOOH Ameisensaure MW
HCCH Acetylen IR
HCCCN 2-Propinnitril H'"*CCCN, HC"“CCN, MW
HCCU“CN, DCCCN
NH,CHO Formamid NH,"”CHO MW
CH;OH Methanol BCH,0H, CH;0D MW
CH;SH Methanthiol MW
CH;CN Acetonitril MW
CH;CCH Propin MW
CH;NH, Methylamin MW
CH;CHO Acetaldehyd MW
H,CCHCN  2-Propennitril MW
HCCCCCN  2,4-Pentadiinitril DCCCCCN MW
HCOOCH; Ameisensauremethylester MW
(CH3),O Dimethylether MW
CH;CH;OH  Ethanol MW
CH;CH,CN  Propionitril MW
HC,N 2,4,6-Heptatriinitril MW
HGCoN * 2,4,6,8-Nonatetrainnitril MW
HCN* 2,4,6,8,10-Undecapentainnitri] MW

HOCO" oder HOCN (mogliche Molekiile fiir unbekannte Spezies)
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Tabelle 3. Kosmische Hiufigkeit der mole-
kiilbildenden Elemente (Teilchenhiufigkeit
bezogen auf Wasserstoff H = 1,00).

He =0,09 Si =4,8-107
C =23-107% S =2,1-10"
N =1,3-10"* Na =4,4-10"
O =6,0-107* Ca =2,5-10"°
Mg =4,4-107° Fe =3,2-107

H : He : (alle schwereren Elemente)
= 70 : 28 : 2 (Massenverhiltnisse) oder
92 : 7,8 : 0,12 (Teilchenzahlverhiltnisse).

spektren? Um das ,Fingerabdruck“-Spek-
trum eines Molekiils zu verstehen, muff man
seine Struktur, den Aufbau seines Energieni-
veauschemas sowie die Auswahlregeln ken-
nen. Will man iber die Intensitdten der be-
obachtbaren Spektrallinien Informationen
wie Dichte der Molekiile in den interstellaren
Wolken, ihre Temperatur und aus den Li-
nienbreiten Informationen iiber die Molekiil-
bewegungen (Doppler-Effekt) ableiten, mufl
man zuerst die grundsitzlichen physikali-
schen Phinomene verstehen. Um die Rota-
tion eines Molekiils korrekt beschreiben zu
konnen, miissen wir uns der Quantenmecha-
nik bedienen. Wir wollen jedoch keine aus-
fihrliche Diskussion der Schrédinger-Glei-
chung beginnen, sondern nur die wesentli-
chen Energiebeitrage, die zur Beschreibung
und Analyse der hochaufgelésten interstella-
ren und terrestrischen Spektren gebraucht
werden, entsprechend threr Groflenordnung
erwihnen:

@ Starre Rotation des Molekiils. Die Struk-
tur des Molekiils bestimmt iiber die Trig-
heitsmomente die Rotationskonstanten und
damit die Rotationsenergien.

® Zentrifugalaufweirung. Durch die bei der
Rotation eines Molekuls entstehende Zentri-
fugalkraft kommt es zu einer Verzerrung der
nicht mehr starr gedachten chemischen Bin-
dung, was im allgemeinen zur Aufweitung

oder Verlingerung des Molekiils fiihrt.

® [nversion. Enthilt ein Molekiil z.B. eine
H,N-Gruppe, wie in NH; oder H,N-CN,
dann kann diese Gruppe eine Inversions-
schwingung ausfithren (niher erliutert in der
Legende zu Abbildung 10), was zu einer
Aufspaltung der Energieniveaus fiihrt.
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® Interne Rotation. Enthilt ein Molekiil
z.B. eine Methylgruppe, dann kann diese
Gruppe gegen den als starr angenommenen
Rest des Molekiils rotieren.

® Kernquadrupolkopplung. Enthilt ein im
Molekiilverband vorhandenes Atom einen
von der Kugelgestalt abweichenden Kern,
dann besitzt ein solcher Kern ein elektrisches
Kernquadrupolmoment. Der Einflufl des
Kernquadrupolmomentes auf die Rotation
des Molekiils muf§ bericksichtigt werden.
Der Stickstoffkern mit Kernspin I = 1h be-
sitzt ein solches Quadrupolmoment.

® Spin-Rotations-Kopplung liegt vor, wenn
ein ungepaartes Elektron im Molekil vor-
handen ist.

® Ferner ist noch eine Rethe von weiteren
Effekten, wie Kern-Spin-Rotations-Kopp-
lung, Coriolis-Kopplung etc., zu beriick-
sichtigen, die wir hier nur erwihnen, aber
nicht besprechen wollen.

Zweiatomige und lineare Molekiile

Fast alle Spektren, die im Frequenzbereich
von 0,5 GHz bis 650 GHz untersucht wer-
den, sind reine Rotationsspektren, d.h. im
klassischen Modell, daff die Molekiile um ei-
ne durch den Schwerpunkt gelegte Achse ro-
tieren. Das Rotationsspektrum hingt haupt-
sachlich von der geometrischen Struktur des
Molekuls ab. Fur die zweiatomigen oder li-
nearen Molekille wie CO, CS, HCO?,
HOC*, HCS*, HNC, HCN und HCCCN
etc. nimmt das Rotationsspektrum eine sehr
einfache Form an. Es besteht aus einer Serie
aquidistanter Linien, sofern das Molekiil als
starr angenommen wird. Die Absorptions-
oder Emissionsfrequenzen v, ergeben sich
als Differenz von je zwei Rotationsenergieni-
veaus (Gleichung 1), wobei E, und E, die

Vou = (Eo — Eu)/h (1)

Energien des jeweils oberen und unteren
Rotationsenergieniveaus sind und h =
6,626176 - 107> Js das Plancksche Wirkungs-
quantum ist. Aufgrund der Quantenmecha-
nik ergibt sich als Losung des Rotationspro-
blemes eines starren Rotators fir die Energie
der Ausdruck in (Gleichung 2).

E = [h¥/(87L))JJ+1) )
mit] =0,1,2,3, ... .

In diesem Ausdruck bedeutet 1 das Haupt-

trigheitsmoment des Molekiils um eine zur
Figurenachse senkrechte Rotationsachse, wie
dies in Abbildung 5 fiir die Molekiile HCN,
HCC-CN etc. angedeutet ist. J ist die Rota-
tionsquantenzahl.

Wenn man die Auswahlregeln fiir Emission
und Absorption mit A] = *1 zu Grunde
legt, dann erhilt man den Frequenzausdruck
fiir das Rotationsspektrum eines starren li-
nearen Rotators (Gleichung 3), wobei die

v = (EJ+{—EJ)/h
= [2(b)/(8n%10)]J+1) = 2Bo(J+1) &)

Rotationskonstante By dem Trigheitsmo-
ment des Molekiils umgekehrt proportional
ist. J bedeutet die Rotationsquantenzahl fiir
das jeweils untere Energieniveau. Wie wir
der Abbildung 5 entnehmen konnen, variie-
ren die Bo-Werte der interstellaren Molekiile
HCN bis HC;N iiber einen weiten Bereich,
und damit sind natiirlich auch die Frequenz-
abstinde der zugehorigen Rotationsenergie-
niveaus stark verschieden. Dieses charakteri-
stische Verhalten ist in Abbildung 6 drama-
tisch dargestellt. Betrachten wir nochmals
Abbildung 5, dann sehen wir, dafl der Rota-
tionsiibergang J = 1 -0 entsprechend der Zu-
nahme des Trigheitsmomentes des Molekiils
nach tieferen Frequenzen verschoben ist. Die
sich nach hoheren Frequenzen anschliefen-
den Rotationsiiberginge erstrecken sich, wie
sich Abbildung 6 entnehmen 1afit, iiber einen
weiten Frequenzbereich bis hin zu den Sub-
millimeterwellen und Infrarotwellen. Damit
wird ganz eindeutig demonstriert, daff die
Rotationskonstante eine molekiilspezifische
Grofe ist und dafl man sowohl bei der Spek-
troskopie im Laboratorium als auch bei der
interstellaren Spektroskopie einen weiten
Frequenzbereich benétigt, will man einer-
seits die Uberginge den Molekiilen zuordnen
und andererseits iiber die Intensititen der
Spektrallinien die Besetzungsverhaltnisse der
Energieniveaus erfahren.

Die prizise Bestimmung der Rotationskon-
stante eines zweiatomigen Molekiils erlaubt
auch eine prizise Ermittlung des Kernabstan-
des fir den jeweiligen Schwingungszustand,
in dem sich das zu untersuchende Molekiil
befindet. Befinder sich das Molekiil im
Grundzustand, dann bezeichnen wir diesen
Zustand mit der Schwingungsquantenzahl v
= 0, d.h. alle spektroskopischen Grofien, die
sich auf diesen Zustand beziehen, bekommen
den Index 0. Damit ist By die Rotationskon-
stante fiir den Grundzustand und Iy das ent-
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Entdeckt Mal 1981 HCuN  2,4.6,8,10-Undecapentainnitril
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Abb. 5. Schematische Darstellung der in-
terstellar bis heute nachgewiesenen Cyan-
polyine. An diesen Entdeckungen waren
vier Radioteleskope in den USA und Kana-
da beteiligt. Die Cyanpolyine lassen sich
mit einigen Superlativen beschreiben: 1.
Die Reihe beginnt mit der Blausiure HCN
und einer Molekiillinge von 2,219 Aq A=
1078 ¢cm = 100 pm) und endet zur Zeit mit
2,4,6,8,10-Undecapentainnitril, ~HC;N,
das eine Linge von 15,085 A hat. Damit ist
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HC ;N das lingste bekannte lineare Mole-
kiil. 2. Gleichzeitig ist HC;N das schwer-
ste interstellare Molekiil mit einer Masse
von 147 amu (atomic mass units = Atoma-
re Masseneinheiten) und dem grofiten
Trigheitsmoment I, = 2985,6 amu - A? so-
wie der kleinsten Rotationskonstanten By
= 169,27 MHz. 3. Die Cyanpolyine haben
sehr grofle elektrische Dipolmomente, die
zwischen 3,00 Debye und 6,00 Debye lie-
gen. Ihre Rotationsspektren sind daher

sehr intensiv und erlauben es, Dichte,
Temperatur und Dynamik der Molekiil-
wolken zu bestimmen.

Abb. 6. Ausschnitt aus dem Rotationsener-
gictermschema der Cyanpolyine im
Schwingungsgrundzustand. Die Pfeile be-
zeichnen die interstellar beobachteten
Emissionslinien.



sprechende Trigheitsmoment. Im Falle eines
zweiatomigen Molekiils ist das Trigheitsmo-
ment direkt durch (Gleichung 4) gegeben,

Io = u- er (4)

wobel 4 = (mimy) : (m,+m;) die reduzierte
Masse und ry der effektive Abstand der bei-
den Atomkerne fiir den Schwingungsgrund-
zustand sind. Im Falle der mehratomigen li-
nearen Molekile ist die Berechnung des
Trigheitsmomentes ihnlich [4], wenn auch
komplizierter. Fiir eine komplette Struktur-
bestimmung eines mehratomigen linearen
Molekils mussen die Spektren und damit die
Rotationskonstanten und Trigheitsmomente
der isotopen-substituierten Spezies bekannt
sein.

Bei der Bestimmung der Molekiilstruktur aus
den Molekiilspektren oder bei der Behand-
lung des umgekehrten Falles, der Berech-
nung der Molekilspektren aus der Molekiil-
struktur, mufl noch beriicksichtigt werden,
dafl die zwischen den Atomen im Molekiil
herrschenden chemischen Bindungen nicht
starr sind, sondern eine gewisse Dehnbarkeit
besitzen vergleichbar derjenigen einer Spiral-
feder. Beginnt nun das Molekiil zu rotieren,
so haben wir eine Zentrifugalkraft, die an al-
len Massepunkten, d.h. den Kernmassen, an-
greift und zu einer kleinen Verschiebung der
Kernpositionen gegeniiber dem nicht-rotie-
renden Molekdl fiihrt. Diesen Effekt nennt
man die Zentrifugalverzerrung. Er kann
durch einen kleinen Korrekturterm in der
Frequenzformel  beriicksichtigt
(Gleichung 5), wobei die Zentrifugalverzer-

werden

v = 2Bo(J+1) — 4Do(J+1)* + ... (5)

rungskonstante Dy viel kleiner als By ist. In
Abbildung 6 sind neben den Rotationskon-
stanten auch die Zentrifugalverzerrungskon-
stanten der betreffenden Molekiile angege-

ben.

Symmetrische und asymmetrische
Kreiselmolekiile

Fur nicht-lineare Molekiile sind die Berech-
nungen der Struktur, der Rotationsenergien
und Zentrifugalverzerrungsterme sowie der
aufgrund der Auswahlregeln daraus abgelei-
teten Spektren viel komplizierter. Trotzdem
kénnen sie mit der gleichen Prazision wie bei
linearen Molekiilen durchgefiihrt werden.
Wir haben im allgemeinen drei Tragheitsmo-
mente bezogen auf die Hauptrotationsachsen

a, b, und ¢ mit den Definitionen I, = I, = I,
{Gleichung 6), wobei die drei Rotationskon-

I, = h/(87%Ag); I, = h/(87’By);
I. = h/(87°Cy) (6)

stanten als Ag, B; und Cy bezeichnet werden.
Sind je zwei der Trigheitsmomente gleich,
dann spricht man von einem symmetrischen
Kreiselmolekil: z.B. CH;CN, CH;CCH
und NH;. Viele Molekiile, die eine dreizihli-
ge oder hoherzihlige Symmetrieachse besit-
zen, gehoren zu dieser Gruppe. Sind alle drei
Tragheitsmomente verschieden (I, + I, # L),
dann spricht man von einem asymmetrischen
Kreiselmolekil. H,O zum Beispiel ist ein
asymmetrisches Kreiselmolekiil. Alle inter-
stellaren Molekiile, die in Tabelle 2 aufge-
tihre sind, konnen entsprechend der Zahl
und Grofle ihrer Trigheitsmomente in

® zweiatomige Molekiile,

® lincare polyatomige Molekiile,

® symmetrische Kreiselmolekiile und
@® asymmetrische Kreiselmolekiile
eingeteilt werden.

Experimentelle terrestrische und
interstellare Mikrowellenspektroskopie

Wie wir der Tabelle 2 entnehmen konnen,
gibt es eine ganze Reihe interstellar nachge-
wiesener Molekule, die auf der Erde erst
nach ihrer radioastronomischen Entdeckung
chemisch synthetisiert werden konnten. Da-
zu gehoren z.B. HNC, alle nachgewiesenen
Molekiilionen und zum Teil die Cyanpoly-
ine. Der Radioastronom, der ein neues Mole-
kiil in einer interstellaren Wolke vermutet,
mochte natirlich moglichst alle Absorptions-
frequenzen des Molekils gemessen oder be-
rechnet vorliegen haben, damit er den Exi-
stenznachweis desselben fithren kann. Der
Chemiker mufl dann im terrestrischen Labo-
ratorium nach Synthesewegen suchen, diese
Substanzen in nachweisbaren Konzentratio-
nen herzustellen. Dazu wird er das gesamte
Instrumentarium der modernen Chemie ein-
setzen, wie z.B. Photolyse, Blitzlichtphoto-
lyse und Pyrolyse geeigneter Vorliufersub-
stanzen, bei deren Zersetzung die Bildung
der gewiinschten Substanz zu erwarten ist.
Plasmachemische und physikalische Metho-
den sowie die Methoden der praparativen or-
ganischen und anorganischen Chemie sind

gefragt. Der Spektroskopiker muf} die che-
mischen Methoden durch hochempfindliche
physikalische Nachweismethoden erginzen.
Diese umfassen das breite analytische Instru-
mentarium der modernen Physik, wobei der
hochauflgsenden
der Mikrowellen- und Submillimeterwellen-

Infrarot-Spektroskopie,

Spektroskopie ein besonderes Interesse zu-
kommt, da diese Spektroskopien den radio-
astronomischen Mefimethoden entsprechen.
Die Nachweisempfindlichkeit unserer der-
zeitigen Spektrometer im Frequenzbereich
der Mikrowellen und Millimeterwellen (ca.
0,5 GHz bis 650 GHz) erfordert es, daff die
Teilchendichten etwa 10 Gréflenordnungen
hoher als in den interstellaren Wolken liegen
miissen, wo Teilchendichten von 1 bis 10*
Teilchen pro cm’ angetroffen werden. Dies
hat natirlich nachhaltige Konsequenzen fiir
die Spektroskopie: Im Laboratorium werden
wir in der Regel ein thermodynamisches
Gleichgewicht vorliegen haben, da bei den
hohen Teilchendichten von 10" Teilchen pro
em® die Relaxationsprozesse hauptsichlich
durch Stofle zwischen den einzelnen Mole-
kilen und der Gefilwand innerhalb von ca.
107% bis 1077 s den Gleichgewichtszustand
einstellen werden. In den interstellaren Wol-
ken dagegen sind wegen der geringen Teil-
chendichten die Stofirelaxationsprozesse ver-
nachlissigbar. Dies wiederum bedeutet, daf§
wir keinen Gleichgewichtszustand vorliegen
haben. In Abbildung 7 wird schematisch der
Lebenscyclus eines interstellaren Molekiils
mit dem eines im Laboratorium erzeugten
Molekiils verglichen. Die wichtigsten Pro-
zesse wihrend des Lebenscyclus eines inter-
stellaren Molekiils sind seine Bildung, die
Relaxation von angeregten Elektronenzu-
stinden und Schwingungszustinden in die
unteren Rotationszustinde und die Zersto-
rung. Wir wissen zum Beispiel, daf§ alle Mo-
lekiile durch die Absorption von UV-Photo-
nen ionisiert werden konnen. Die Lebens-
dauer dieser Molekiile ist weniger als 100
Jahre, falls sie nicht durch den interstellaren
Staub vor der UV-Strahlung geschiitzt wer-
den. In Wolken mit viel interstellarem Staub
kann die UV-Strahlung nicht so weit eindrin-
gen, so dafl im Innern dieser Wolken die Le-
bensdauer um etliche Gréflenordnungen auf
bis zu 10° Jahre ansteigen kann.

Die Entstehungs- und Relaxationsprozesse,
die wihrend des Lebenscyclus eines Mole-
kiils stattfinden konnen, sind fiir die Deu-
tung und das Verstindnis der Beobachtungs-
daten wichtig, d.h. man wird vermuten, daf}
hauptsachlich Emissionsspektren von inter-
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stellaren Molekiilen zu erwarten sind, wih-
rend im terrestrischen Laboratorium haupt-
sachlich Absorptionsspektren beobachtet
werden. Tatsichlich ist dies auch der Fall.

In Abbildung 8 sind die grundsatzliche Spek-
trometeranordnung im Laboratorium und
das radioastronomische Spektrometersystem
schematisch dargestellt. Die Strahlungstrans-
ferfunktion I, = f(v) ist ebenfalls in Abbil-
dung 8 angegeben. Der interessierte Leser
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findet eine ausfithrliche Diskussion dieser
Funktion fiir den terrestrischen und radio-
astronomischen Nachweis von Molekiilen in
Lit. [6].

Wihrend bei der Spektroskopie im Labo-
ratorium die Strahlungsquelle fast aus-
schliefilich aus einem monochromatischen,
durchstimmbaren Oszillator, z.B. einem Re-
flexklystron oder einem Riickwirtswellenos-
zillator, besteht, setzt sich in der Radioastro-

Abb. 7. Lebenscyclus eines Molekiils im in-
terstellaren Raum und im Laboratorium.
Die Zeit, die zwischen der Geburt des Mo-
lekiils und einem stationiren Zustand ver-
streicht, wird durch die verschiedenen Re-
laxationsprozesse bestimmt. Vom elektro-
nisch angeregten Zustand Dy* geht das
Molekiil iiber den schwingungsangeregten
Zustand D, in den Rotationszustand D,
iiber. In den niedrigen Rotationszustinden
unterliegt das Molekiil den unterschied-
lichsten Pumpmechanismen. Z.B. kann es
durch Stofle mit angeregten H-Atomen
oder H,-Molekiilen aufgrund der Ener-
gieiibertragung seinen Rotationszustand
verlassen und wieder in einen angeregten
Schwingungszustand zuriickkehren. Im
Laboratorium stellt sich dagegen in der
Absorptionszelle im Bruchteil einer Sekun-
de die Boltzmann-Verteilung des thermo-
dynamischen Gleichgewichtes ein.

Abb. 8. Grundanordnung eines Absorp-
tionsexperiments im Laboratorium im obe-
ren Teil der Abbildung. Im unteren Teil der
Abbildung ist entlang des Fahrstrahles die
geometrische Anordnung einer radioastro-
nomischen Beobachtung skizziert. Fiir bei-
de Fille ist die Energietransferfunktion I,
angegeben. I ist die Intensitdt einer Strah-
lungsquelle und 1, ist die optische Tiefe. Im
Falle der radioastronomischen Beobach-
tung haben wir neben der Intensitit einer
Radioquelle I, noch die Intensitit der kos-
mischen 2,7 K-Hintergrundstrahlung Igg.
B,(Tex) ist die Plancksche Funktion einer
Strahlungsquelle, einschliefilich der Mole-
kiilwolke selbst bei der Anregungstempera-
tur Tex. Die Plancksche Funktion ist in Ab-
bildung 2 dargestellt. Eine ausfiihrliche
Diskussion der Energietransferfunktion
findet sich in Lit. [6].

nomie die Intensitit einer Strahlungsquelle
aus verschiedenen Beitrigen zusammen, von
denen hier nur die wichtigsten erwihnt wer-
den sollen: der kosmischen 2,7 K kalten Hin-
tergrundsstrahlung  Igp, mdglichen
Kontinuumsradiostrahlung der Intensitit Is
von einer galaktischen Radioquelle, die zu-
fillig hinter einer Wolke ist, und der Linien-
strahlung der Molekiile selbst. Die mit dem
Radioteleskop beobachtete interstellare Li-
nienstrahlung einer Molekilwolke kann da-

einer



her entweder in Absorption gegen diese
Kontinuums- oder die kosmische Hinter-
grundsstrahlung gemessen werden oder, wie
es im Millimeterwellen-Bereich fast aus-
nahmslos der Fall ist, als Emissionsstrahlung
der angeregten Molekiile nachgewiesen wer-
den. Zur spektralen Zerlegung interstellarer
Strahlung benutzt man Autokorrelations-,
Filter- und akusto-optische Spektrometer

[3].

Terrestrische Spektroskopie
extraterrestrischer Molekiile

Sowohl das interstellare Spektrometersy-
stem, das ein Radioteleskop als Strahlungs-
empfanger enthilt, als auch ein terrestrisches
Millimeterwellen-Spektrometer kdnnen bei
etwa gleichen Siulendichten Ny = N I(N =
Teilchenzahl pro cm?, | = Linge des Absorp-
tionsweges in c¢m) absorbierende oder emit-
tierende Molekiile nachweisen, nimlich zwi-
schen 10" bis 10" Teilchen pro cm?. Daher
haben sie annihernd gleiche Grenzempfind-
lichkeiten [6].

Wie schon erwihnt, miissen fiir Molekiile,
deren Existenz extraterrestrisch postuliert
wird, auf der Erde chemische Methoden ent-
wickelt werden, die es erméglichen, nach-
weisbare Mengen der gesuchten Substanz in
der Gasphase herzustellen. Um das Suchpro-
blem nach dem unbekannten Spektrum zu
minimalisieren, mussen alle Variablen in der
Formel fiir den Absorptionskoeffizienten ei-
ner Spektrallinie optimiert werden. Der Ab-
sorptionskoeffizient y einer Rotationslinie ist
in der optischen Tiefe T, = y(v,Py) - | enthal-
ten (vgl. Abbildung 8) und durch Gleichung
(7) gegeben, in der vo der maximale Absorp-
tionskoeffizient ist (Gleichung 8).

y(v,Po) = (vo)/ {[(v=vo)/AV]® + 1 + KPy)
)

Yo = [8nNv:’ | <wi>|*)/(3ckTAv) (8)

Alle physikalischen Groflen, die in Glei-
chung (8) enthalten sind, sollten entweder
berechnet, gemessen oder abgeschitzt wer-
den, will man das Suchproblem reduzieren.
Aus Gleichung (7) geht klar hervor, dafl
¥(v,Po) nur dann gleich vy ist, wenn das Pro-
dukt KP; gegen Null geht und v gegen vo. Po
ist die eingestrahlte Leistung und K ist die
Sittigungskonstante, die vom jeweiligen Re-
laxationsmechanismus abhingt. Damit deu-
ten die beiden Gleichungen an, dafl thermi-

10

sche Relaxation und Strahlungssittigung mit-
einander in Konkurrenz stehen, um die Be-
setzung der beiden Rotationsniveaus zu ge-
wihrleisten, zwischen denen der Ubergang
stattfindet. Bei unbekannten Molekiilen lie-
fern die heutigen quantenchemischen Re-
chenmethoden sehr brauchbare Molekiil-
strukturen, die ijhrerseits benutzt werden
kdnnen, um die Rotationskonstanten und
damit die Absorptionsfrequenzen zu berech-
nen. Schwerer vorherzusagen sind die physi-
kalischen Groflen N, f, T, Av und <p;>. N
ist die Teilchenzahl pro cm® der gewiinschten
Ionen-, Radikal- oder Molekiilsorte, f ist der
Bruchteil dieser Molekiile im jeweils unter-
sten Energieniveau, von dem der Ubergang
ausgeht. T ist die absolute Temperatur und
Av ist die Halbwertsbreite einer Spektralli-
nie. Die Abschitzung des Ubergangsmo-
mentes <p;> beruht auf ab-initio-Rechnun-
gen.

Der maximale Absorptionskoeffizient vo
durchlauft fir jedes Molekiil ein charakteri-
stisches Maximum im Millimeterwellen-Be-
reich. In Abbildung 9 ist y; als Funktion der
Absorptionsfrequenz des interstellaren Mo-
lekiils OCS dargestellt. Maximales y; findet
sich beim Rotationsiibergang J = 32 — 31 bei
einer Wellenlidnge von A = 0,77 mm. Damit
ist leicht verstindlich, dafl man einen weiten
Frequenzbereich zur Verfiigung haben muf,
will man die verschiedenen Molekiile im Ge-
biet ithres maximalen Absorptionskoeffizien-
ten spektroskopieren.

Erst wenn der durch die Gleichungen (7) und
(8) beschriebene Absorptionskoeffizient vy
iiber der Nachweisempfindlichkeit des Spek-
trometers liegt (dies gilt gleichermaflen fir
interstellare und terrestrische Spektren),
kann im Laboratorium eine unbekannte in-
stabile Substanz durch die Analyse ihres Ro-
tationsspektrums nachgewiesen werden. An-
schlieffend ist eine Optimierung der Bil-
dungsbedingungen maglich. Die wichtigsten
Forderungen fiir den Nachweis instabiler
Spezies sind also:

@ cffiziente Produktion der in Frage kom-
menden Spezies,

® Optimierung aller chemischen und physt-
kalischen Parameter bei mdglichst niedrigen
Temperaturen und

@ hohe Spektrometerempfindlichkeit sowie

@® gute Frequenzvorhersagen.

Klassifizierung interstellarer Wolken

Die interstellaren Spektren eines Molekiils
enthalten einen hohen individuellen Informa-
tionsgehalt. Dieser 18t sich in dem Mafle ex-
trahieren, in dem es gelingt, die einzelnen
Rotationsiiberginge in hochster Frequenz-
aufldsung zu vermessen. Die fiinf wichtig-
sten experimentell zu bestimmenden Parame-
ter sind:

® die Absorptions- oder Emissionsfrequenz
einer Spektrallinie,

® dic Intensitit der einzelnen Linien,

® ihre Intensititsverteilung in interstellaren
Wolken,

@ die Intensititsanomalien der Fein- und
Hyperfeinstrukturiiberginge sowie

® die von Wolke zu Wolke stark unter-
schiedlichen Linienprofile.

So wurden in interstellaren Wolken Molekiil-
linien beobachtet, deren Linienbreiten einer-
seits im Megahertz-Bereich liegen und fast
ausschliefflich durch die Makroturbulenzen,
d.h. durch die Wolkenbewegungen selbst,
bestimmt sind, wihrend andererseits Linien-
breiten beobachtet werden, die fast nur noch
auf der thermischen Bewegung der interstel-
laren Gasmolekiile innerhalb der Wolke be-
ruhen und nur einige Kilohertz betragen.
Diese hochaufgelosten Spektren werden im
wesentlichen in kalten, ruhigen Dunkelwol-
ken beobachtet.

In Abbildung 10 sind die Ammoniak-Emis-
sionsspektren des Inversionsiiberganges (J,
K) = (1,1) der beiden Dunkelwolken L183
und 5140 dargestellt, wie sie mit dem 100m-
Radioteleskop des Max-Planck-Institutes fiir
Radioastronomie in Effelsberg beobachtet
wurden. Deutliche Unterschiede in den Li-
nienprofilen sind sichtbar. Im Falle der nur
300 Lichtjahre entfernten Dunkelwolke 1183
ist die magnetische Aufspaltung der ein-
zelnen “N-Hyperfeinstrukturkomponenten
aufgeldst, wihrend fiir die Wolke S140, de-
ren Entfernung zur Erde ca. 3000 Lichtjahre
betrigt, nur noch die *N-Hyperfeinstruktur
zu erkennen ist. Bei entfernteren Quellen
verursachen die Makroturbulenzen oft einen
betrichtlichen Beitrag zur beobachteten Li-
nienbreite, was besonders gut in Abbildung
11 zu sehen ist. Die grofien Molekiilwolken
mit assoziierten Regionen ionisierten Was-
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Abb. 9. Verlauf des maximalen Absorp-
tionskoeffizienten vy, fiir Rotationslinien
von OCS im Schwingungsgrundzustand
als Funktion der Absorptionsfrequenz v

[4)-

Abb. 10. Aufgrund des quantenmechani-
schen Tunneleffektes konnen pyramidal
gebaute Molekiile wie z.B. NH; eine Inver-
sionsbewegung ausfithren. Im Falle des
NH; wiirde das Stickstoffatom durch die
Ebene der drei H-Atome hindurchschwin-
gen und so eine identische, aber invertierte
pyramidale Konfiguration erzeugen. Ma-
thematisch erhilt man eine solche inver-
tierte Konfiguration, wenn man einen
Vorzeichenwechsel aller Schwerpunkts-
koordinaten der vier Kernpositionen im
NH; durchfithrt. Damit besitzt die poten-
tielle Energiefunktion des Ammoniakmole-
kiils als Funktion des Abstandes des N-
Atoms zur Ebene der drei H-Atome zwei
Minima dquivalenter Konfiguration H;N
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und NH;. Aufgrund der Mischung der
Wellenfunktionen fiir die beiden NH;-
Konfigurationen kommt es zu einer Inver-
sionsaufspaltung der Energieniveaus. Da
der “N-Kern von der Kugelgestalt ab-
weicht, besitzt er ein elektrisches Quadru-
polmoment, das zu einer weiteren Aufspal-
tung der Energieniveaus fiihrt. F ist die
Quantenzahl des Gesamtdrehimpulses, der
sich aus dem Drehimpuls der End-iiber-
End-Rotation des NH;-Molekiils und dem
Kernspin des Stickstoffskerns zusammen-
setzt. Die Ammoniak-Emissionsspektren
des Inversionsiiberganges (J,K) = (1,1) der
beiden Dunkelwolken L183 und $140 zei-
gen Unterschiede in der Breite der Linien-
profile. Im Falle der nahe gelegenen Dun-
kelwolke L183 (Entfernung 300 Lichtjahre)
ist die magnetische Aufspaltung der einzel-
nen "“N-Hyperfeinstrukturkomponenten
klar aufgelost, wihrend fiir S140 (Entfer-
nung 3000 Lichtjahre) nur noch die *N-
Kernquadrupolhyperfeinstruktur zu er-

kennen ist. Diese Aufnahmen wurden von
Winnewisser und Mitarbeitern [7] mit dem
100m-Radioteleskop des Max-Planck-Insti-
tutes fiir Radioastronomie in Effelsberg er-
halten.

Abb. 11. Drei ausgewihlte Profile des (J,K)
= (1,1)-Inversionsiiberganges von NH;,
aufgenommen mit dem 100m-Radiotele-
skop von Winnewisser und Mitarbeitern
[7]. Diese Beobachtungen zeigen die ver-
schiedenen Anregungsbedingungen in den
interstellaren Wolken Orion A, DR 21 und
Sgr B2. Den fiinf Hyperfeinstrukturkom-
ponenten ist im Orion A ein ,Emissionsun-
tergrund” tiberlagert. In DR 21 treten vier
oder fiinf Hyperfeinstrukturkomponenten
in Absorption auf, wihrend in Richtung
der galaktischen Zentrumswolke Sgr B2
das gesamte Profil in Absorption erscheint.



serstoffs im galaktischen Zentrum (ca. 30000
Lichtjahre von uns entfernt), Sagittarius B2
(Sgr B2) und Sagittarius A (Sgr A), zeigen
vergleichsweise breite Linienprofile. Die von
Sternen umgebenen ionisierten Gebiete sind
in der Regel klein im Vergleich zur Molekiil-
wolke selbst. Eine relativ nahe gelegene Mo-
lekiilwolke mit relativ breiten Linienbreiten
ist die Wolke im Orion-A mit einem Abstand
von ca. 1500 Lichtjahren. In unserem Am-
moniakspektrum (vgl. Abbildung 11) unter-
scheiden sich die Linienprofile des (J, K) =
(1,1)-Uberganges sehr stark von den Profilen
in Abbildung 10. Abgesehen von den Makro-
turbulenzen a8t das auch auf verschiedene
Anregungsmechanismen schlieflen, da in den
Wolken Orion A, DR 21 und Sgr B2 ein
Ubergang von den Emissions- zu den Ab-
sorptionsspektren stattfindet. Den fiinf Hy-
perfeinstrukturkomponenten ist im Orion A
ein Emissionsuntergrund iiberlagert. In Dr
21 treten vier der finf Hyperfeinkomponen-
ten des Ammoniaks in Absorption auf. Wird
Ammoniak in Richtung der galaktischen
Zentrumswolke Sgr B2 beobachtet, erscheint
das gesamte Linienprofil in Absorption.

Diese wenigen Beispiele mogen geniigen, um
anzudeuten, dafl es wohl keine ,Standard-
wolke“ im interstellaren Raum gibt. Trotz-
dem kann man die interstellaren Wolken
klassifizieren, wenn man die beobachteten
Linienbreiten zusammen mit den astronomi-
schen Parametern wie Temperatur, Masse
und Grofle der Wolke benutzt. In Tabelle 4
ist die Klassifizierung von Winnewisser und
Mitarbeitern [6] zusammengestellt.

Heifle Molekiilwolken und Sternbildung

Wie wir gesehen haben, werden fast alle Mo-
lekiile anhand threr Mikrowellenspektren im
interstellaren Raume nachgewiesen. Eine
Ausnahme bildet der molekulare Wasser-
stoff, da er als homonukleares Molekiil kein
permanentes elektrisches Dipolmoment be-
sitzt und damit kein Rotationsspektrum lie-
fert. Bei ihm sind molekulare Quadrupol-
iiberginge schwach erlaubt und liegen im Be-
reich der Infrarot-Wellen. In den dichteren
Wolken liegt der Wasserstoff hauptsichlich
in molekularer Form vor. Falls diese Mole-
kiilwolken keine eigenen Wirmequellen in
Form von Sternen besitzen, sind sie kalt mit
Temperaturen zwischen 10 und 50 K, so dafl
die héheren Energieniveaus des H, nicht be-
setzt werden kénnen. In Regionen jedoch, in
denen die Sternbildung stattfindet, entstehen
Schockwellen, welche die Anregungsener-
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gien auf das interstellare Gas und damit auch
auf den molekularen Wasserstoff iibertragen.
In diesen Regionen ist molekularer Wasser-
stoff auf eine Temperatur von vielen tausend
Kelvin aufgeheizt. Emission von quadrupol-
erlaubten Ubergingen mit A] = % 2 bis zu
J = 17 — 15 im Schwingungsgrundzustand
(v = 0) und von niedrigeren Rotationsiiber-
gangen zwischen den Schwingungszustinden
v=1-0und v =2 -1 wurden in der Orion
Molecular Cloud, OMC1, beobachtet [8, 9].
Entsprechend wurde
OMC1 auch das Emissionsspektrum der
CO-Oberschwingung entdeckt [10]. Mit Si-
cherheit konnen in Zukunft die Infrarot-
spektren weiterer Molekiile beobachtet wer-
den. Dadurch wird es moglich, die hochan-
geregte interstellare Gaskomponente bis in
die Gebiete messend zu verfolgen, in denen
die Sternentstehung stattfindet. Abbildung
12 zeigt einen Uberblick iiber die Orion-Re-
gion: Man erkennt die Positionen der Giirtel-
sterne O-, ¢-, L-Ori, das Gebiet der jungen

im Zentrum von

Sterne, die sogenannte Orion-I-Assoziation,
die Reflexionsnebel und die Lage der Mole-
kiilwolken. Die Konturlinien der Molekiil-
wolken sind anhand des CO-Rotationsiiber-
ganges | = 1 — 0 mit dem 1m-Radioteleskop
der Columbia Universitit, New York, durch
Thaddeus und Mitarbeiter {11] erstellt wor-
den. Die jungen Sterne im Gurtel und
Schwert des Orions haben ein geschitztes
Alter von 2 - 10° Jahren. In diesen Regionen
finden sich auch junge ,Proto-Sterne®, die
wir im Sichtbaren nicht beobachten kénnen,
da sie noch von einer dichten Hiille aus Gas
und Staub umgeben sind, aus der sie sich ge-
bildet haben. Sie teilen uns aber ihre Existenz
durch die Emission von Kontinuums- und

Linienstrahlung im infraroten Spektralbe-
reich sowie durch eine sehr intensive MA-
SER-Emission im Mikrowellenbereich mit,
die Wassermolekiilen
stammt. Die in der Orion-Region beobachte-
ten Molekiile sind in Tabelle 5 aufgefiihrt.
Die Position des wunderschonen ,Pferde-
kopf“-Nebels (Abbildung 13) ist ebenfalls
angegeben. Die kleinen interstellaren Mole-
kiile erlauben uns also, iiber ihre Mikrowel-
lenspektren bis tief in die dichten und aktiven
Zentralregionen der interstellaren Wolken

vornehmlich von

vorzudringen. Diese Kondensationen sind
offensichtlich die Orte, in denen junge Sterne
noch im Embryonalzustand die Energie fiir
ithre Geburt aus der Kontraktion eines Teils
der sie umgebenden Molekiil- und Staubwol-
ke schopfen.

Kalte dichte Molekiilwolken

Im vorigen Abschnitt haben wir eine Riesen-
molekilwolke mit assoziiertem isonisiertem
Gas, nimlich die Orion-A-Wolke, mit eini-
gen ihrer Eigenschaften besprochen. Jetzt
mochte ich versuchen, einige physikalische
und chemische Eigenschaften einer kalten
dichten interstellaren Wolke zusammenzu-
tragen. Als Beispiel sei der Komplex der kal-
ten Taurus-Dunkelwolke im Sternbild des
Stiers gewihlt. Diese Wolke hat eine ge-
schitzte Entfernung von 380 Lichtjahren von

der Erde.

In seinem 1927 verdffentlichten photographi-
schen “Atlas of Selected Regions in the Milky
Way“ hat Barnard [12] das Gebiet der heuti-
gen Taurus-Dunkelwolke als eine der inter-
essantesten Regionen in unserer Galaxis be-

Tabelle 4. Klassifizierung interstellarer Molekiilwolken.

Wolkentyp Linienbreite lineare Dichte Temperatur  Masse
Ausdehnung lg np;, leM

[km-s™']1  [pc] [em™] [K] M)

Dunkelwolken 0,2-1 1-10 3-5 10-20 2-4

Wolken mit

H*-Region 3-30 1-50 4-6 20-80 5-6

Maserobjekte 0,1-2 <107? >6 100-1000 1

Circumstellare

Hiillen 20-30 0,01-5 4-6 100-1000 =2

DiffuseWolken 1 <20 10-100 =10
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Tabelle 5. Nachgewiesene Molekiile in der
Orion- und Taurus-Molekiilwolke.

Orion (OMC1) Taurus (TMC1)

Hydride H,
CH CH
OH OH
Hzo
NH; NH;
NNH* NNH*
st

Oxide, Sulfide CO CcO
CS CS
SO SO
SiO
O;
SO,
OCS
HCS*

Acetylene, Cyanide und verwandte
Verbindungen

CN CN
HCN HCN
HNC HNC
HGN HGN
CH3;CN HCsN
H,CCHCN HG/N
CH;CH,CN HGyN
CCH CCH
CH;CCH CCCN
HNCO HNCO
CH;NH; CCCCH
CH3;CCH

Aldehyde, Alkohole, Ester, Ether

H,CO
HCO*
CH;CHO
H,CS
HCOOCH;
CH;OH
(CH;),0

H,CO
HCO*

Folgende Molekiile wurden nur im galakti-
schen Zentrum entdeckt: NO, NS, HNO,
HCO, CH;SH, HNCS, HCOOH,
CH,NH, NH,CHO, CH;CH,OH
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Abb. 12. Werden die Gas- und Staubwolken
nur angeleuchtet, z.B. von einem relativ
kiihlen (roten) Stern, dann reflektieren sie
das Sternlicht. Man spricht von einem Re-
flexionsnebel. Befindet sich in der Nihe ei-
ner Wolke ein sehr heifler Stern, so konnen
die Gasatome und Molekiile zu eigenem
Leuchten angeregt werden. Man spricht
von einem Emissionsnebel. Reflexions-
und Emissionsnebel konnen zusammen
mit Dunkelwolken auftreten. Eines der
schénsten und interessantesten galakti-
schen Nebelsysteme, das eingelagerte Dun-
kelwolken enthilt, findet sich im Sternbild
des Orion. Unser Uberblick iiber die
Orion-Region zeigt die bekanntesten Ster-
ne, die Emissions- und Reflexionsnebel
(kriftig gelb gestrichelt umgrenzte Ge-
biete) sowie die Positionen der Molekiilwol-
ken. Die Konturlinien der Molekiilwolken
sind anhand des J] = 1 - 0-Rotationsiiber-
ganges des CO-Molekiils mit dem 1m-Ra-
dioteleskop der Columbia-Universitit New

York von Thaddeus und Mitarbeitern [11]
erstellt worden. Die jiingsten Sterne (ca.
10% Jahre) innerhalb der Orion-I-Assozia-
tion, z.B. die Trapez-Sterne, finden sich in
der Umgebung des Orion-A-Kleinmann-
Low-Nebels. Die Zentralpositionen der
Dunkelwolken sind durch die entsprechen-
den Nummern im Lynd’s Katalog angege-
ben. Der Orion-Nebel ist 480 pc oder 1500
Lichtjahre von der Erde entfernt. Die
Koordinaten eines Sterns oder einer Mole-
kiilwolke werden durch Deklination und
Rektaszension angegeben. Unter Deklina-
tion versteht man den Winkel zwischen der
Ebene des Himmelsiquators und des Fahr-
strahls zur Position des Sterns oder der
Wolke. Die Rektaszension ist der Winkel
zwischen dem Stundenkreis des Friihlings-
punktes und dem Stundenkreis des astro-
nomischen Objektes. Die Rektaszension
kann sowohl in Graden zwischen 0° und
360° als auch in Zeiteinheiten (15° = 1h)
ausgedriickt werden [3).
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Abb. 13. Pferdekopf-Nebel im Orion, auf-
genommen mit dem 48inch-Teleskop des
Hale-Observatoriums, California Institute
of Technology and Carnegie Institution of
Washington/USA. Der Pferdekopf-Nebel
ist eine Dunkelwolke aus nichtleuchtender
Materie, die der ausgedehnten ionisierten
Wolke leuchtenden interstellaren Gases
vorgelagert ist.

Abb. 14. Photographie der Taurus-Region
(Sternbild des Stiers) entnommen dem Bar-
nard-Katalog [12]. Diese Region enthilt
viele filamentartige Dunkelwolken. Durch
ein Kreuz gekennzeichnet ist die Taurus-
Molekiilwolke Nr. 1 (TMC 1). Sie enthilt
eine hohe Konzentration an langkettigen
Cyanpolyinen.

zeichnet, da sie, wie er behauptete, ,stirkstes
Zeugnis von der Existenz interstellarer Mate-
rie“ ablege. In Abbildung 14 ist eine Repro-
duktion der Platte aus dem Barnard-Katalog
wiedergegeben, welche die heutige Taurus-
Region enthilt. Diese Region besteht aus vie-
len langgestreckten, kalten Dunkelwolken
mit kinetischen Temperaturen zwischen 8 bis
12 K und relativ hohen Dichten (N, = 10’
bis 10° Teilchen pro em?), die alle keine inter-
ne Energiequellen, z.B. junge Sterne, besit-
zen. Die einzelnen Wolken haben in threm
Innern jedoch Anhiufungen dichterer Mate-
rie, die man als ,Gas-Klumpen® der solaren
Masse (1 bis 5 M, ) auffassen kann. Die Tau-
rus-Molecular-Cloud 1 (TMC 1) ist eine sol-
che dichte Dunkelwolke, die in die Heiles’
Cloud 2 eingebettet ist. Heiles’ Cloud 2 ist
eine ausgedehnte, aber verdunnte (ca. 10°
Teilchen pro cm®) Dunkelwolke, die ein
hochaufgelostes Emissionsspektrum des Mo-
lekiils HCC-CN liefert, das in Abbildung 15
gezeigt ist. In TMC 1 wurden die bis heute
schwersten und vielleicht interessantesten
Molekiile gefunden, nimlich die gesamte
Reihe der Cyanpolyine mit der Summenfor-
mel H(CC),CN mitn = 0, 1, 2, 3, 4 (vgl.
Abbildung 5 und 6). In Abbildung 16 sind
die Spektren der Molekiile HC;N, HCsN
und HC;N zusammengestellt, wie sie mit
dem 100m-Radioteleskop des Max-Planck-
Institutes fiir Radioastronomie in Effelsberg
von Winnewisser und Mitarbeitern beobach-
tet wurden [13]. Nimmt man nun die mittlere
Hyperfeinstrukturkomponente F = 2 — 1 des
Rotationsiiberganges ] = 1 — 0 von 2-Propin-
nitril, HCC-CN (vgl. Abbildung 15) zur
Anfertigung einer Intensitatskonturkarte von
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Abb. 15. Vergleich zwischen zwei interstei- HCGN  J=1-0 T™MC 1 (u - 0‘4h33m33~)
laren Emissionsspektren des 2-Propinni- HON b = 25°36'00"
trils, HC=C-C=N, mit dem im Gieflener e o 0—1 J =’1 i ps 7 4

Laboratorium erhaltenen Absorptions- 1L l . 0,054 km - s~
spektrum: a) Molekiilwolke mit assoziier- — o]
ter H*-Region, SGR B2; b) kalte Dunkel- Ti

=

wolke im Tauruskomplex (Cloud 2); c¢) Ab-

sorptionsspektrum im Laboratorium auf- 1K
genommen. Man beobachtet in Cloud 2 I‘

eine duflerst geringe Linienbreite und voll- ] SsC |

stindig aufgeloste Kernquadrupolhyper-
feinstruktur, die durch den Kernspin des
Stickstoffkerns "N verursacht wird.

a
Abb. 16. Emissionsprofile verschiedener
Rotationsiiberginge von HC;N, HGC;N b IO‘K
und HC;N in der Taurus Molecular Cloud ;
1 (TMC 1). Diese Molekiillinien wurden

mit dem 100m-Radioteleskop des Max-
Planck-Instituts fiir Radioastronomie in

[4

Effelsberg beobachtet [13]. Die Relativge- . ¢ 5 - :
schwindigkeit aufgrund der Dopplerver- Kl
schiebung ist auf die entsprechende Ruhe-
frequenz der Uberginge bezogen. Die ent-
sprechenden Rotationsiiberginge sind im HCN
Energietermschema in Abbildung 6 einge-
zeichnet. Bei der Beobachtung von galakti-
schen und extragalaktischen Objekten hat
es sich als niitzlich herausgestellt, entweder
die Erde oder die Sonne als Ursprung fiir

! 1 | ]

die Positionsbestimmung zu verwenden.
Dabei werden alle Bewegungen auf einen  [gg95 9097 9099 9101
“Local Standard of Rest* (Lokalen Stan-
dard der Ruhe) bezogen, der durch den Be-

,_

B

v[MHz] km -s7'

wegungsschwerpunkt aller in der Nach-
barschaft der Sonne (innerhalb von 100 pc) 2542 -
gelegenen Sterne definiert ist [3]. Die Rela- Vies = 0,03 km - 57!
tivgeschwindigkeit der Molekiilwolke in TMC 1 + g =

km s7! bezogen auf den L. S. R. wird als }-E’Eo. Wlagiq o
Abszisse angegeben. Sie entspricht einer VResolution = 0,11 km - 57"

Doppler-Verschiebung der Spektrallinien. 3,2<v<62 k':' s

Abb. 17. Die langgestreckte elliptische
Form der Molekiilwolke TMC 1 wird durch
die Intensititskonturen des J] = 1 — 0-Ro-
tationsiiberganges von HC=C-C=N ver-
deutlicht. Die rechte Bildhilfte zeigt die
Anderung der Linienprofile in Abhingig-
keit von der riumlichen Position. Die Li-
nienintensititen werden in Kelvin-Einhei-
ten der Antennentemperatur T, angege-
ben. Auf der Abszisse ist fiir die Linien die

Relativgeschwindigkeit aufgetragen, die + oty s me
auf die Ruhefrequenz des Uberganges be- T '
zogen ist.

25°36'

|

Deklination (1950)
1
Tﬁ =1K

wn
-2
~4

] , L.S.R.-Geschwindigkeit [km - s™']
4"38m56° 4h3gm3g 4h38™20*
Rektaszension (1950)
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TMC 1 (Abbildung 17), dann erhilt man eine
langgestreckte elliptische Form der Molekdl-
wolke. Die rechte Bildhilfte der Abbildung
17 zeigt die Variation der Linienprofile in
Abhingigkeit von der riumlichen Position.
Eine detaillierte Interpretation dieser Ergeb-
nisse deutet darauf hin, daff TMC 1 eine
Wolke ist, die langsam um thre Hauptachse
rotiert. Die extrem geringen Linienbreiten
kénnen so interpretiert werden, daff in TMC
1 augenblicklich eine ruhige Phase abliuft,
d.h. die Wolke befindet sich in einem meta-
stabilen Zustand gegeniiber dem Gravita-
tionskollaps. Wolken, die eine stirkere Rota-
tion zeigen, befinden sich gravitationsmafig
in einem instabilen Zustand: Die Sternentste-
hung setzt ein. Alle Molekiile, die in TMC 1
entdeckt wurden, sind in Tabelle 5 zusam-
mengestellt. Es sollte aber bet dieser Diskus-
sion die interessante Tatsache nicht uner-
wihnt bleiben, daff fiir NH; und HCO™ so-
wie einige andere Molekiile das Maximum
der Emission raumlich nicht mit dem des 2-
Propinnitrils, HCC-CN, zusammenfallt.

Dieser Artikel wird im nichsten Heft mit ei-
nem Teil II fortgesetzt, in dem ,Interstellare
Chemie und Spektroskopie® diskutiert wer-
den und der mit ,, Kosmologischen Implika-
tionen und Ausblick® abschliefit.
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