3.2. Wellenfuktion den
W rstoffatom S
Statinonare Schrddingergleichung in Relativkoordinaten:
_ n’ T )= ¥
1 Ay(F)+V(r)w(r) = Ew(r)

I =Relativkoordinate Kern - Elektron

1 Ze°
dre, T

Coulomb-Zentralpotential: V(r) = —

Faktorisierung (— Theorie-VL): Ldsungen fiir beliebige Zentral-Potentiale
V(r) in Kugelkoordinaten (r,3,¢)

Vo (1) = Vo (1. 9,0) =R, (1)LY,, (8, 0)

R, (r) = Radialfunktion, spezifisch fir die Form der Potentialfunktion

Y, .(8,0) = Kugelflachenfunktion, universell flr jedes Zentralpotential
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3.2. Kugelfachenfunktionen

2
= FJYML unabhangig von ¢
otationssymmetrie um z-
Achse (Quantisierungsachse)
Legendre-Polynome imo
Grad: ¢—|m | €
Y, ., —» Eigenfunktionen des Drehimpulsoperators | = F:) ﬂf []
In Kugelkoordinaten: L, =42 L7 :—Sm (Slnﬁ sind %+ a )
Eigenwertgleichungen: IiZYm (9.¢)=¢(¢+1)n%Y,_(9,9)
L.Y,(8.0)=mnY,,(3,¢)
¢ = Drehimpulsquantenzahl m = magnetische Quantenzahl
¢(=0,1, 2, ... m=-¢ —(+1, ..., (-1, ¢
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3.2. Vektormodell des

Kugelradius — - ,
ugelradius _\/g(g+1)h Lngm(a,q)):€(€+1)h2Yﬁm(8’¢)

Eszm(8,¢)= mhvm(s,cb)
Yy

L, £, nicht messbar, Drehimpulsvektor
quantenmechanisch tUber Kegel verschmiert!
Klassisches Analogon: Prazession um z-Achse

Beispiel: ¢ =3
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3.2. Radialfunktion

Radialfunktion R, (r)

klassische Radialgleichung Quantenmechanisches
( - Physik 1)) Analogon
effektives L * /(0 +1)h°
s V0=V | V()= v+ L
21 201
2
(radialer Impuls)? pr2 - hZAr = _h_i r? i
r> dr dr

radiale Schrodingergleichung

h? 1 d dR
B 2 r? dl‘[r2 drgj-l-vefr (F)RM(I‘): E., Rnﬁ(r)
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1-UN
asSSerstonrr- ° amm
. . =3 ;_’.':-’:; uh
. A3

i,

]-I_Veff(r)Rng(r):EM RM(I’) V., (I’):— Ze* }_l_g(g +1)h2

_ h*1d (rz anz

2ursdrl dr e, r  2ur?
LGsung: V. Al D 1
x| 20+ T f T\« r’ radiale Aufenthalts-
R (1) x'e7 L5 () x = Wahrscheinlichkeit
Laguerre-Polynom  Bohr- J r
(Gradn-¢-1) Radius '} 1
EnEEEn:_RyDi_z _?
radiale Quantenzahln. =n-¢-1=0, 1, ... Potentialtopf
. Zahl der Knoten

Folge fiir die moglichen Werte fiir die Quantenzahlen (QZ2):

Haupt-QZ: n =1,2,3, ... diskretes Energiespektrum

Drehimpuls-QZ: ¢ =0,1,...,n-1 n Drehimpulszustande
Magnetische QZ: m =-¢,—¢+1, ... ,+ 2 ¢+ 1 Drehimpulsrichtungen
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3.2. Energieentartung

Haupt-QZ: n =1,2,3, ... diskretes Energiespektrum
Drehimpuls-QZ: ¢ =0,1,...,n-1 n Drehimpulszustande

Magnetische QZ: m =-¢,—¢+1, ... ,+ 2 ¢+ 1 Drehimpulsrichtungen

— 072 eunabhangigvon m o Rotationssymmetrie
E = Ry Z_2 gig )4

" L e unabhangigvon ¢ « r “!-Potential
Entartungsgrad bei festem n, ¢ +e
(= # Zustande mit Energie E, Z 1=2/+1

und Drehimpuls /T—H I +1)5) m=—/¢

Entartungsgrad zur Haupt-QZ n (= # Zustande mit Energie E,):
n-1

=0 2

=0

n-1 n-1 _
Yr+1)=25 1 +3 122000 o e sz
(=0
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3.2. Spektroskopische

Nomenklatur

4 Zustand |m| Zustand
0 S 0 o)
1 o) 1 Tt
2 d 2 O
3 f 3 0)
4 g 4 Y

Beispiel: n=4, ¢=3, m=

Bemerkung:

Folgerung:

Martin zur Nedden

-2 o 4 f o - Zustand

(=0 = m=0. Esgqilt: Y, =const.

s-Zustande sind

kugelsymmetrisch.
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3.2. Radiale _ i{%
Aufenthaltswahrscheinlichkeit | =7 '

Aufenthaltswarscheinlichkeit in Kugelschale (Dicke dr) beim Radius r :

r)dr = HdA Iy, [ dr= jdq) jdcoss ly., [ r2dr

2n E 2
=r°|R. (r)fdr
- jdcb jdcoss|vgm(8,¢)|2 2[R, () =" IRac(0)
O~ ~ ~
1 sp(r [a ]
Beispiel: Der Grundzustand 1s 05| /.\
.| (S
| e
Beim Bohrschen Radius ist die 03| | as <r> :%ao
Aufenthaltswahrscheinlichkeit maximal. 0.2 / 5 / -
Im Mittel befindet sich das Elektron | -
aber im Abstand 1,5 a, zum Kern. e r
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3.2. Radlale

N st N=3, ¢=0
’ > n, =
01 n=2, (= 222
Regeln: n=0
e #Knoten =n, 2
e #Bauche=n_+1=n-¢ n=3-(=2
en/ = (r)~, {(r)ldn? L : 10 '255_0)
o (¢ ={(r)», #Bauche - « klassisch: mit ¢ zunehmend
o ex+z£entr|sche Ellipsenbahnen (Ausschmierung)
e nfest = Z Z lw ., |° ist kugelsymmetrisch
(=0 m=-/
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3.2. Paritat der
Wellenfunktion

Definition: Die Wellenfunktion \IJ(F) besitzt eine Paritat, wenn sie
gerade oder ungerade Ist. Bezeichnung:

— bzw. -1 bzw.

328223:: \V(_ f) — _\Ij(f) = Paritat

gerade: \V(_ F) = +\|](‘r’) - Paritat = + bzw. +1 bzw. gerade

r - —7r = ‘S—)TC_S, (I)—)TC"‘(I)
COSd - —cosd

\anm(F): \anm(r,ﬁ,(l)): Rnf(r)DYfm(S’q))D sz (COS19)Eéim¢
\anm(_F): \anm(r’n —-U,7 +(I)) [] P(m (_ COS‘S)@imd} [p'm™

(-1)" P (cos 9)

Die Paritat der WF eines Teilchens im Zentralpotential ist (—1)-.
Die Paritat ist damit durch den Bahndrehimpuls festgelegt.
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