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����MO[\[ 8^]V_ P �� �� `�aMO[\[ 8^]V_ P �� �� _MO[\[ 8^]V_ P �� �� bMO[\[ 8^]V_ P

ced bgf
M,h�i ] bkjTb P

cedml bgf
M,h�i ] bkjTb P

nDo pDqsr tDtDu vsr uDuDwDtDq osr tDvsx osr psx�p osr vsx y osr wDqDn y
x�oDo pDqsr vDuDv vsr tDuDpDoDn osr tDzDv osr nDnDt osr vDo y osr nsx�z y
x�zDo pDqsr zDoDu vsr zDtDzDqDu osr tsx�t osr nDqDq osr zDp y osr pDtDt y
x�tDo pDqsr zDpDt zsr pDnDpDqDn osr tDoDq osr nDzDp osr zDn y xDr oDpDw y
x�wDo pDqsrOx�uDq zsr uDqsx�tDz osr vDpDq osr nDoDt osr zDu y xDr zDqDv y
x�nDo pDtsr oDnDz zsr tDpDpDwDw osr vDnDv osr uDnDz osr zDw y xDr tDvDv y
x�pDo pDqsr tDuDv zsr vDuDqDwDw osr vDnDq osr uDnDv osr zDu y xDr qDzDp y
zDoDo pDtsr qDzDo zsr zDqDwDqDz osr vDuDv osr uDwDv osr zDq y xDr wDzDq y
zDoDq pDqsr tDtDo zsrOx�tDpDzDn osr vDuDw osr uDwDq osr zDw zsr zDq xDr usx�u osr oDuDn
zsx�o pDqsr zDpsx zsr oDnDzDtDo osr vDuDo osr uDuDo osr zDq zsr zDn xDr uDuDw osr oDpDn
zsx�q pDqsr qsx�t xDr pDnDoDzDn osr vDwDu osr uDwDz osr zDq zsr qsx xDr nDuDo osrOx�qDz
zDzDo pDtsr tDnDo xDr nDnDvDnDq osr vDwDq osr uDqDu osr zDq zsrOx�u xDr pDwDt osr zDoDn
zDzDq pDqsr qDzDq xDr nsx�qDzDu osr vDwDq osr uDtDw osr zDq zsrOx�p zsr oDvDt osr zDvDq
zDvDo pDqsr vDqsx xDr wDqDqDoDt osr vDqDp osr uDtDw osr zDq zsrOx�w zsr zDoDu osr vDwDp
zDtDo pDqsr vDwDu xDr tDoDwDoDn osr vDqDq osr uDzDn osr zDq zsrOxDx zsr qsx�v osr qDpDq
zDqDo pDqsr vDzDq xDr oDuDqDtDt osr vDtDn osr usxDx osr zDw zsr wDn vsr osx�u xDr osx�p

{}|D~.���6���6���D~.�����,���D�Q��nDoB�}��zDoDoB�}�����3���,�g�����,osr uDpDp
�
osr osx�pD� x�om� �k�T�k�T�V���

�
zsr n�x�om� �k�T�
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����MO[\[ 8^]V_ P �� �� `�aMO[\[ 8^]V_ P �� �� _MO[\[ 8^]V_ P �� �� bMO[\[ 8^]V_ P

ced bgf
M,h�i ] bkjTb P

cedml bgf
M,h�i ] bkjTb P

nDz psxDr wDzDt xDr tDusx�wsx osr vDzDw osr uDnDz osr vDt y osr wDnDn y
x�oDz psxDr wDpDn xDr vDwDtDoDu osr vDzDq osr uDwDo osr zDv y osr nDvsx y
x�zDo psxDr wDvDu xDr zDuDtDqDz osr vsx�p osr uDtDq osr zsx y osr pDqDn y
x�tDo psxDr vDpDv xDrOx�wDwDtDo osr vDoDp osr uDzDv osr zDo y xDrOx�zDq y
x�wDo psxDr tDzsx xDr oDwDwDoDp osr vDoDo osr usx�t osr zDz y xDr zDpDt y
x�uDo psxDr zDwsx xDr oDzDqDnsx osr zDpDu osr uDoDu osr zDz y xDr vDwDw y
x�nDz psxDrOx�wDv osr pDuDvDtDq osr zDpDz osr wDpDu osrOx�p y xDr tDwDt y
x�nDp psxDr qDqDq osr pDvDzDuDt osr zDnDw osr wDpDv osr zDo y xDr qDtDt y
x�pDw psxDr vDtDt osr pDoDvDqDo osr zDnDt osr wDpsx osr zsx y xDr wDoDt y
zDosx psxDr zDuDp osr nDnDzDzDw osr zDnsx osr wDnDu osr zDo y xDr wDtDp y
zDoDt psxDr tDvDt osr nDtDzsx�o osr zDuDu osr wDnDu osrOx�n xDr zDv xDr uDvDw osr oDuDu
zsx�o psxDr tDvDw osr nDoDpsx�u osr zDuDw osr wDnDp osrOx�n xDr wsx xDr nsxDx osrOx�oDn
zsx�q psxDr tDnDp osr uDwDvDwDn osr zDuDz osr wDnDz osrOx�p xDr tDq xDr pDzDo osrOx�uDo
zDzsx psxDr vDzDq osr uDzDnDvDo osr zDuDo osr wDnDz osr zDo xDr usx zsr oDoDp osr zsxDx
zDzDw psxDr tDqDp osr wDnDqDuDp osr zDwDn osr wDuDp osrOx�n xDr tDq zsrOx�zDz osr zDnDt
zDvsx psxDr vDoDz osr wDwDnDuDz osr zDwDt osr wDuDw osr zDo zsr oDo zsrOx�wDp osr zDnDn
zDvDw psxDr qDusx osr qDnsx�uDz osr zDwsx osr wDuDv osr zDt xDr qDn zsr tDvsx osr qsx�t
zDtDo psxDr vDpDz osr qsx�uDqDp osr zDqDn osr wDuDv osr zDo xDr qDn zsr wDqDo osr wDpDp
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,06-3_2+IMs�S080E@2_pr�H�Hst.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.C{0�
)+*-,
.��
.1/ 2+IMs�a'�Hf0h!g0f0806-80>56-8@358@?06-B'9C:-<0356-E06-8A6-8@GH35IKJLIM9�.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.C�
/
)+*-,
.��
. P 2+d56-l0>5B'f080359C:-<06Us�6-d5*-�A*->535f0809C�F6-35>56-8@*-S09i476-g0S0d59C>56FB
2+IMs�.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.C�0{
)+*-,
.��
. n ��a'��6-B'>56Uf0�A35E0356-B'>56-B
GH35IKJ|IM9i*-S09i2_pr�H�Hs�.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.C�0n
)+*-,
.��
. ~ q�y0z0,0*-S06-B'a'IM*FB'*-h!6->56FB
?0fA8@f0�A35E0356-B'>56-hkGH35IMJLI�JZ�+�0�A�0�5�b�R�0�5�5��,06-3_�@��.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.C�0�
)+*-,
.��
. � q�y0z0,0*-S06-B'a'IM*FB'*-h!6->56FB
?0fA8@f0�A35E0356-B'>56-hkGH35IMJLI����0 -�D¡0�0¢C£0¤¥��)¦,06-3_�@�§.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.C�0�
)+*-,
.��
. { q�y0z0,0*-S06-B'a'IM*FB'*-h!6->56FB
?0fA8@f0�A35E0356-B'>56-hkGH35IMJLI����0 -�D¡0�0¢C£0¤¥c��0�0]¨,06-3_�@��.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.CO
/
)+*-,
.��
. � q�y0z0,0*-S06-B'a'IM*FB'*-h!6->56FB
f0�A3©E0356-B'>56-B
GH35IKJ|IM9i,06-3_?06-B'9;:-<A356-E06-806-8@)+6-h!gA6-B'*->5S0Bb6-8�.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.CO0n
)+*-,
.��
. � q�y0z0,0*-S06-B'a'IM*FB'*-h!6->56FB
B'6-EAS0�F356-B'>56-B
GH35IKJLIM9�.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.CO0�
)+*-,
.��
. O q�y0z0,0*-S06-B'a'IM*FB'*-h!6->56FB
B'6-EAS0�F356-B'>56-B
GH35IKJLIM9i358@E0B'6-3NXZ*Fd5>5S080479C�FS09C>5T-80E06-8t.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.CO0�
)+*-,
.��
.1/�mª�vuw8A*-h!35l0a'IM*-B'*-h!6->D6-B
?0f08tGH35IKJLIM9i*-S09iq�y0z0,0*-S06FB'a']MgA6-l0>5B'f09Cl0f0g0356U.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.e/�m
/
)+*-,
.��
.1/0/«IM*-B'*-h!6->56-B�*-S09iE06-B

� ¬ )+­'abov80g0*-9C9CS0804�f0�A35E0356-B'>56-B
GH35IKJ'IM9e.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.e/�m0n)+*-,
.��
.1/�Pª2+®HoHXZ]Ma'IM*-Bb*-h!6->56-B�B'6-E0S0�¯356-B'>56-B
GH35IKJ|IM9i358@?06-B'9C:-<0356FE06-806-8t��S09C>5T-80E06-8�.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.e/�m0{
)+*-,
.�{
.1/ 2+359C6-80a']M:-<0xH6-=b6-d5a
S080E@2+359;6-80a']M*-S06-B'9C>5f0=b='a'oH,09C>5T-80EA6U*FS09i2+®HoHXZ]�.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.e/�m0�
)+*-,
.�{
. P ]Mg0358047B'S080E0�FS09C>5T-80E06U='°0B
fA�A35E0356-B'>56U80*->535?06UGH35IKJLIM9i*-SA9iE06-hkjH6-l0>5f0B'h!f0E06-d5dF.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.e/0/�P
)+*-,
.�{
. n ±&a'��6-B'>56U*-S09i2+IMs�S080E@*-SA9iE06-hkjH6-l0>5f0B'h!f0E06-d5d�.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.e/0/�n
)+*-,
.�{
. ~ ²�*-E0S08A479C�F*-<0d56-8@EA6-9i2+359C6-8A9i*-S09iE06-hkGH35IKJLIMa'q�f0EA6-d5d0.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.e/�P
/
)+*-,
.�{
. � ²�*-E0S08A479C�F*-<0d56-8@EA6-9i2+359C6-8A9i*-S09iE06-hk2+359C6-80a']M:-<0xv6-='6Fd5a'IMB'f0>56-3580a'q�f0E06-d5dF.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.e/�P0P
)+*-,
.�{
. { 2+d56-l0>5B'f0806-80B'6-dD*-�A*->535f0809C�F6-35>©6-8@358@2+359C6-80a']M:-<0xH6F='6-d5a'IMB'fA>56-35806-8¨.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.e/�P0{
)+*-,
.�{
. � J|9Cf0h!6FB'6³QR6-9C6->5�FS08A4�S080E@IM*-B'*-h!6->56FB
E06-B��HB',0*F:-<0a's�6-dD*-�A*->535f08+.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.e/�P0�
)+*-,
.�{
. � IMB'f0>56-3580EAuw80*-h!35l@358@2+359C6-80ab]M:-<0xH6-='6-d5a'IMB'f0>D6-35806-8�.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.e/�n
/
)+*-,
.�{
. O q�35>5>5d56-B'6UoHS09Cd56-80l0S080479C´0SA*FE0B'*->56U*-S09iq�y0z0,A*-S06-Bba']Mg06Fl0>5B'f09Cl0f0g0356US080E@2+®HoHXZ]³.1.1.1.1.1.1.1.e/�n0n
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Verzeichnis der Formelzeichen 

a     Index für angeregten Zustand 
a  [mm⋅s-1]  magnetischer Hyperfeintensor für ungekoppelten Spin 

A     Index für Absorber  
A  [mm⋅s-1]  Absorptionsfläche unter Mößbauer-Spektrum 
A     Strahlungsfeld 
A  [mm⋅s-1]  magnetischer Hyperfeintensor 
B  [T]   Magnetfeld 
Bij  [cm-1]   Doppelaustauschintegral für Spins i, j 
c  [m⋅s-1]   Vakuumlichtgeschwindigkeit 
C     Systemkonstante 
D  [cm-1]   Kristallfeldmatrix 
e  [C]   Elementarladung 
eff     Index für effektiv 
ex     Index für extern angelegt 
E  [J]   Energie 
E     Einheitsmatrix 
f     Rückstreuwahrscheinlichkeit 
f     Lamb-Mößbauer-Faktor 
g     Index für Grundzustand 
g     elektronischer g-Tensor 
gn     nuklearer g-Faktor 
G     Green-Funktion 
G  [J]   gibbssche freie Enthalpie 
h  [J⋅s]   Planck'sches Wirkungsquantum 
�   [J⋅s]   Planck'sches Wirkungsquantum dividiert durch 2π 

hf     Index für Hyperfein 
H  [mm⋅s-1]  Hamiltonian 
i  [ 1− ]   komplexe Einheit (eulersche Zahl) 
I  [W⋅m-2]   Intensität 
I     Kernspinquantenzahl 
I     Kernspinoperator 
Im     Imaginärteil von 
Jij  [cm-1]   Heisenberg-Austauschintegral für Spins i, j 
J     nuklearer Stromdichteoperator 
k  [cm-1]   Wellenzahl 
kB  [J⋅K-1]   Boltzmann-Konstante 
Ki     Kopplungsparameter für i-ten Kernspin im Vektormodell 
L     Liouville-Superoperator 
m  [kg]   Masse 
mI     magnetische Kernspinquantenzahl (z-Komponente) 
mS     magnetische Elektronenspinquantenzahl (z-Komponente) 
nFe  [cm-2]   Teilchenzahldichte der 57Fe-Kerne 
N     Koordinationszahl 
p  [bar]   Druck 
q  [C]   Ladungszahl 
Q  [s⋅mm-1]  Quellen-Emissionsspektrum 
Q  [cm2]   Kernquadrupolmoment 
Q  [cm2]   Kernquadrupoltensor 
~Q   [s⋅mm-1]  Faltung von Quellen-Emissionsspektrum, Verteilungsfunktion 

Q     Index für Qiadrupolwechselwirkung 
r  [m]   Abstand 
R  [m]   Kernradius 
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R     Untergrundkorrekturfaktor bei Mößbauer-Spektroskopie 
R  [mm s-1]  Relaxations-Superoperator 
S     Index für Quelle 
S  [J K-1]   Entropie 
S     Elektronenspinoperator 
t  [s]   Zeit 
tA     effektive Dicke 
T  [K]   Temperatur 
T     Transmission 
TC  [K]   Grenztemperatur für Einsetzen proteinspezifischer Dynamik 
T1  [s-1]   elektronische Spin-Gitter Relaxationszeit 
T2  [s-1]   elektronische Spin-Spin Relaxationszeit 
Teff  [s-1]   effektive elektronische Relaxationszeit 
Tn  [s-1]   nukleare Relaxationszeit 
Tx  [s-1]   nukleare Cross-Relaxationszeit 
Tij     Spin dependent delocalization operator 
U  [J]   innere Energie 
V  [m3]   Volumen 
Vzz  [V⋅m-2]   zz-Komponente des elektrischen Feldgradienten 
x     Index für x-Komponente 
x  [m]   Auslenkung 
<x2>v  [Å2]   mittleres Auslenkungsquadrat aufgrund vibronischer Moden 
<x2>t  [Å2]   mittleres Auslenkungsquadrat infolge quasidiffusiver Moden 
<x2>  [Å2]   mittleres Auslenkungsquadrat bei Mößbauer-Spektroskopie 
<x2

XAS> [Å2]   mittleres Auslenkungsquadrat bei EXAFS 
v  [mm⋅s-1]  Geschwindigkeit 
w     Verteilungsfunktion 
y     Index für y-Komponente 
z     Index für z-Komponente 
Z     Zählrate 
Z     Kernladungszahl 
 
α     Besetzungsanteil des elektronischen Hauptisomers 
α     Konversionskoeffizient 
α  [rad]   Drehwinkel 
α  [rad]   Phasenverschiebung 
βe  [J T-1]   bohrsches Magneton 
βn  [J T-1]   Kernmagneton 
χ     EXAFS-Funktion 
δ  [mm⋅s-1]  Isomerieverschiebung 
δ  [rad]   Phasenwinkel 
δ  [cm-1]   Anregungsenergie des mittleren Orbach-Niveaus 
∆  [cm-1]   Anregungsenergie des höchsten Orbach-Niveaus 
∆EQ  [mm⋅s-1]  Quadrupolaufspaltung 
ε0  [C2⋅N-1⋅m-2]  allgemeine Dielektrizitätskonstante 
γ  [mm s-1]  Relaxationsrate 
γ  [s-1 T-1]   gyromagnetisches Verhältnis 
Γ  [mm⋅s-1]  Linienbreite 
Γa  [mm⋅s-1]  effektive Linienbreite 
Γdick  [mm⋅s-1]  Dickenverbreiterung 
Γdiff  [mm⋅s-1]  Diffusionsverbreiterung 
Γinh  [mm⋅s-1]  Inhomogenitätsverbreiterung 
η     Asymmetrieparameter 
η     Polarisation 
ϕ  [rad]   Azimutwinkel [0; 2π] 
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λ  [m]   Wellenlänge 
µ  [cm-1]   Absorptionskoeffizient 
ν  [Hz]   Frequenz 
π     Kreiszahl (3.14159...) 
θ  [rad]   Elevationswinkel [0; π] 
ΘD  [K]   Debye-Temperatur 
σ  [barn]   Absorptionskoeffizient 
~σ   [barn]   Faltung aus Absorptionskoeffizient und Verteilungsfunktion 
τ  [s]   mittlere Lebensdauer 
τ  [s]   Zeit 
ω  [s-1]   Winkelgeschwindigkeit 
ωL  [s-1]   Larmor-Frequenz 
Ψ  [m-3/2]   Wellenfunktion 
ξ  [mm⋅s-1]  Halbwertsbreite einer Verteilungsfunktion 
 
0     Index für Amplitude 
±     Index für Aufsteige-/Absteigeoperator 
∞     unendlich 
*     komplex Konjugierte 
+     Fouriertransformierte 
||     Index für parallel 
⊥     Index für senkrecht 
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