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» Kapitel 4

Zement und Stein fur die Chemie:
Wasserstoffatom und Rotation

Klausur: Mo 03.08.15, 13:00-14:30, PK 2.1 (Einlass 12:00)
Nachklausur: Mo 21.09.15, 9:00-10:30, PK 2.1

Vorlesung: http://www.pci.tu-bs.de/aggericke/PC3
Ubung: http://www.pci.tu-bs.de/aggericke/PC3/Uebungen
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Die Rotation - Energiewerte

Schrodingergleichung fur ein Potential V(r), dass nur vom Abstand r abhangt:

‘Z
rl"s'*i--
r/ |2
N 8
(P rd 1 ."
<~ resinSecosp Y
r+3in8+3ing \l
X = rsind cose
y = rsing sing
Z = rcosy
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(Mo A+ VD) v = Ev >

— 0? 0? 0? —1/ 0 20 _1 2
A= /axz t /ayz + /822 o /r2 /ar(r /ar) /rzth
L2(39,0) ist Drehimpulsoperator zum Quadrat in Polarkoordinaten

Starrer Rotator (r ist konstant; V(r)=0)

Y, L2y =E | :
ourz ==V v o Eigenwert zu L

e —~—Eigenfunktion
L2 ¥Y(3,0) =C21E ¥Y(3,p) =n2€(€+1)¥(3,0) (mit I=ur?)

L2 ¥(9,90) = h2L(C+1) ‘P(9,0)
L2 = 'hZ/SinSa/ag(Sing 6/59) + 1/Sin29L22
L, =-, {sing?,, + cot9 cose?, }
E="/,€(+1) L, = " {cose ;- cot9 sing,, }

— h/ [0
L, = " {}
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Polarkoordinaten (r;0,¢)

Dieser Punkt wird definiert
als © =0 rad L/\
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Dieser Punkt wird definiert als ¢ = 0 rad
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0 wird entlang dieses Bogens gemessen

Dieser Punkt besitzt die
Polarkoordinaten (7, 0, ¢)

pA

¢ wird entlang dieses Bogens gemessen
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Die Definition der
Polarkoordinaten (r,0,¢)
flir einen hier rosa
dargestellten Punkt:

r ist die radiale Koordi-
nate, 6 und ¢ sind die
Winkelkoordinaten. 6 und
¢ werden in Radiant (rad)
gemessen. Die karte-
sischen Achsen (x, y, 2)
sind ebenfalls dargestellt.

Umrechnung:

X = rsind cos¢
y = rsinosing
Z = rcoso



Polarkoordinaten (r, 6, ¢) <

AZ

0 wird entlang dieses Bogens gemessen Z
Dieser Punkt wird definiert A
als 0 = 0 rad
Dieser Punkt besitzt die i
n
Polarkoordinaten (r, 0, ¢) rsin6de
------------------------ rSIhg
ar
> . oA\
6.
>y
¢

de

Dieser Punkt wird definiert als ¢ = 0 rad

0<r<ow, 050<m, 0<¢g<2n

X = rsiné cosg¢
y = rsiné sing
Z = rcosé

dV =dx dy dz
= r2sind drdfdo
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Drehimpuls

L, L] =ihL, Starrer Rotator
L, L] =éhL, Eigenwerte suchen: L2y =7y
L, L] =ihL,

Die Komponenten des Drehimpulses sind also nicht gleichzeitig messbar, jedoch
kann man das Quadrat des Drehimpulses und eine Komponente gleichzeitig messen,

denn es gilt:

[L2, Lj] =0 =XV, z (per Konvention die z-Achse)
L2 = -7 g og(sin8% g) + HinagL 2 L. =Lo+id,, L=L-d,
L, =-". {sing 9,4 + cot3 cose Do } L, L,]=0
L, = "/ ,{cose %, - coty sing %, } L,L]=+hL,

L,="{%,}

09.06.2015 PC Il Aufbau der Materie



L°L]=0
[L,,L]==+hL,
o.E.d.A. sei h?\ der Eigenwert zu L2

dto. sei mh der Eigenwert zu L,

Drehimpuls

L2 = (L2+L2+LAY = h2AY

L2Y = L, LY) =L, mh?Y=m?h*Y¥

(L2 + Lyz)‘P = (L2-LAY =" *-m)¥Y —Am?220 —XL2=m? da|Drehimpuls| > als eine
Komponente sein muss.

L,=L,+il, L_=L,-il, Faktorisierung von L,2+L,2

Wie beim harmonischen Oszillator sind die L,, L_ Erzeugungs- bzw. Vernichtungsoperatoren (hier Leiteroperatoren genannt):

L. L2Y = L, RKAY
L2(L.Y¥Y) = A (L,VP)

L, LY =L mhV¥
L,(L.,¥Y) = h(m+1) (L, V)

L2 ¥ Multiplikation mit L

(L.¥) auch Eigenfkt. zu L2, gleicher Eigenwert
L,¥ Multiplikation mit L,

(L.'P) dto. Eigenfkt. zu L,, aber Eigenwert £1

LY, =0 LY, =0 Wegen A-m22=0 bzw. m2< A
LLY, =0=(2-L2-hL)¥, = P2 =M M) P
L.LY, =0=(L2-L>+ hLZ)\Pmmin = n? (= My + M)W,

Nach Eliminierung von A: (Mo ¥ M) (M~ M +1) =0
da Mmax 2 Mpin - Min= =~ Mpax
m,_ ..~ M. ;. muss ganze Zahl sein: m, ., = 9%anzezanl > Q
Wir definieren: m__, =€ A =((e+1)
—fsms/
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Drehimpuls

Das Quadrat des Drehimpulses kann in der Quantenmechanik also nur die Werte
h? ¢(¢+1) annehmen, wobei ¢ ganz-, oder halbzahlig sein muss.
Der Betrag des Drehimpulses ist hve(e+1), was etwas groRer ist als he.

links und rechts zeigen ein Beispiel flr € =
2. Die Pfeillange (|L|, Betrag des
Drehimpulses) betragt V6h. Die z-
Komponente kann die Werte 2h,1h,0h,-
1n,-2h annehmen. Die x- und y-
Komponente bleibt dann entsprechend
unbestimmt (links).

In der Abbildung unten links ist die b L T
Situation fur den kleinsten halbzahligen =V6h
Wert, € = 1/,, dargestellt. Dies ist der Spin

eines Elektrons und wird mit S bezeichnet,

|S|:h\/1/2(3/2)-

Fur den Spin gibt es keine Ortsdarstellung
der Wellenfunktion, die fir den Spin mit y
bezeichnet wird, wohl aber fur die
ganzzahligen Werte von ¢:
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Kugelflachenfunktionen Y, . (9,¢)

Fur die ganzzahligen Werte von € gibt es Ortsdarstellungen der
Wellenfunktionen ¥, die sogenannten Kugelflachenfunktionen Y(3,¢) :

L2Y(S,0) = £(€+1) h2Y(3,0) ¢=0,1,2,3,...
L, Y(S,0) = mhY(9,0) m=-(,-0+1,...,¢-1,¢

Y m(8,0) = P(8) (o)

Fur die halbzahligen Werte von € gibt es keine Ortsdarstellungen der
Wellenfunktionen W. Fur 1/, handelt es sich um den Elektronenspin, der mit s
bezeichnet wird. Darstellung sind die Paulischen Spinmatrizen.
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Kugelflachenfunktionen Y, ..(8.9) = P(8)-¢(o)

L,P(9)-¢(¢) = "/, %, P(9)-0(¢) = MhP(8)-d(¢) — Y;,0 =im¢

Die Lésung &(p) = C e “M® muss eindeutig sein, eM® = ¢M(¢+2m d.h. m muss ganzzahlig sein.
Nach Normierung erhalten wir die Funktionen bzgl. ¢:

d(p) = (2m)* e Mo

Die Funktionen bzgl. S heil3en
fir m =0 Legendresche Polynome: P,(cos9)
furm =0 zugeordnete Legendresche Polynome: P, (cos3$)
andere Schreibweise: P,"(C0S9)
L, = +he* [ 4+icotd 9/, ]

Eigenfunktionen: L_.Y,,=0 furkleinstesm=-¢ _
’ L_=-he™?[%,-icoty,]

P,.{9) = C(sin9)" Y, {9.0) ~ (sing)t e Lo

Stetiges Anwenden des L -Operators auf Y, (8,¢) erzeugt stets die nachst hohere
Eigenfunktion, also zunachst m = -€+1, dann m = -€+2, ... bism = +¢.

L, = he’®{%,, +icot9 %, }

anschlieRend Normierung:
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Die normierten Kugelflachenfunktionen ftir¢=0, 1, 2, 3, 4

Ye,m(Sa(P) = Pem(COSS)'(I)m((P)

O(@) =1/ (2 €M

Elektron | € | m Y m(8.0) YemYem
S 0| O Y 4nye Y,
1 |+l /,(3lg )% sing e 35, SIN29
g 1| 0 (3/,.)"% cosd 3,, CO0S29
2 | £2 (1515,.)% sin29 e*Zie 155, sin%$
d 2 | 1 -/,(*¥5 )" sin8 cosY e*ie 15/4  sin?9 cos29
2 0 (*/ 16,07 (3c0s29 -1) °/ 16, (3COS2Y -1)?
3 |43 (3%, )% Sin3Y etsie 35/, SIN®Y
¢ 3 | £2 (195/,, )% Sin28 cosY e*2ie 105/,, sin*3 cos29
3 | +I /,(3Y, )% sind (1-5c0s29) el 2, SiN29 (1-5c0s29)?
3 0 (" 6,07 (5 cos39 -3 cosY) I . (5 €c0S39 -3c0sY)
4 | 4 (3185, )72 Sinty etide 315/, ., Sin8%
4 | £3 /,(3%/, )% Sin33 cosY etsie 315/, sin%% cos?9
g 4 | +2 (?2%140.)7 SIN2Y (7 COS2Y -1) et 225/ 5 40, SIN*Y (7 COS2Y -1)2
4 | £1 | 7/, (*®g,0,)7sSinY (7 cos3Y -3 cosY)er® | 225/ ., sin23 (7 cos3Y - 3c0s9)?
4 1 0 (® 56,07 (35 C0s*S -30cos?9 +3) % 56, (35 €0S*S -30 029 + 3)?
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Darstellung der Winkelfunktionen

Y4 Po iza P 'Y 4 P?I.I
PI'I'I
D ox Y o
a C
42 P2 sz PY 4z P32
N
d
4z P3 iz P} 4z P32
iehe folg, % YA ./
bbildung X VN > X S X
g
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Y wird als Lange unter dem Winkel o
aufgetragen. Die Achse, gegenuber der
man o misst, wird willkirlich nach oben

gezeichnet unglalg ZAMATFRE G IHAPRL

Sosieht ¥ =sin g in
,<gewohnlicher* Auftragung aus:

v(9)

T\V(S)
LIS

...und soin
Polarkoordinatendarstellung:

270

180



Reale Winkelfunktionen durch Linearkombination

Linearkombination der ¢-Funktionen flr +m und —m (im Folgenden ist der Betrag von m zu nehmen)

b, ~ e*Mme + ™M = (cos meo + iSin M) + (COS M - i SINnM@) = 2 COS M@
¢_~ erme - e™Me = (cosme + isSinme) - (COSMe -iSinmeg) = 2i Sin Mg

Kugelkoordinaten-

4 Im,| Winkelfunktion darstellung
0 0 S = Yiyny»

0 p, = (,)”cosy
1 p, = (4/,)”sind cose

' p, = (/,)”*sind sing

0 dse o = (%167 (3C0S28 — 1)

d,, = (*%/,)"%sin8 cosY cose

1
2 d, = (*/,)*sind cosy sine
2 dx2—y2 = (1,6, SIN3 COSY
dyy = (¥, SIN?Y sing
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I=4, m=0

Reale Kugelflachenfunktionen fiir € =4
(g-Elektronen)

Unten reprasentiert m>0 die positive Linearkombination; m<0 die negative Linearkombination von (I)
=4, =3 L=4, m=3

=4, m=4

04 02




Wasserstoff - Energiewerte

Schrodingergleichung fur ein Potential V(r), dass nur vom Abstand r abhangt:

(" A+ VO y = Ey

F W
— ? 0? 0? -1/ 0 0 21 2
A= /ax2+ /8y2+ /822 — /r2 /ar(r2 /ar) /r2h2 L
6 L2(3,¢): Drehimpulsoperator zum Quadrat mit den Eigenwerten
0 "y L2y = h2(e+1) v ¥ =R(NY(3,9)
. [- hzlzpllrz a/ar(rz a/ar) +V(r) +h2£(£+1)/2w2— E]R(F) = 0
V(r) = - 2% ane
X = rsing cose ) o lr
y = rsing sing
7 = r cos§ p=2¢er; B= 262“/47580}:128 ;g2 = —2“E/h2 (Bindungsenergie)

R"+2[ R = [V=B +t@&D] R = 0
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Die Energien beim H-Atom hangen nur von n ab

(nach Schrodinger!)

DGL fir sehr groRe Entfernungen (p—): R"-%R =0 — R(p) = e ??

Ansatz: R(p) = e P2 pf- zk:o c, P"

Cefc, = CTBN D erae)

Abbruch des Polynoms nur, wenn (¢+k+1-B) =0 (¢+k+1=n) flhrt zu: B=n

B = Zezul 4me h%e

Einsetzen der Werte fir B und & und anschlieRend Auflésen nach E ergibt: 2 2]
€ = —<H
h2

Energiewerte beim Wasserstoffatom: E_ = =H/, (2 4ngoh)2.1/n2

Werte von n: n=1, 2, 3, 4,...
Werte von . ¢ =0,1,2,..,n1
Werte von m: m=-¢, -+1, .....,¢-1,¢
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Radialantell R, ,

_ + —p/
Rn,é - Cn,e ' P 2neell (P) e ° p= (ZZ/aon) r

TR, Ry 12 dr=1

ao — h2(4ﬂ80)/uez

[4(n — 1 — 1)1 23 341 e
H”‘rll_:j"] — |II l:'“ } 'Ir)ll |:Llli-—§—l I::n"}':lj|H_:
.‘y (n 4+ I)nta;

_ _-1)1 73 /2, | 2127 .aZ
Rn,e - _ {4(n ¢-1)! Z /(n+e)! n4a03} (2Zr/nao)£ Ln-e-l( r/aon) @ Zlha,
Elektron | n | ¢ L2 (%) L(x) sind die
ls 1,0 1 Laguerreschen Polynome
2p 2 1 1
3d 3 2 1
4 f 4 3 1
2S 2 0 2 - X
3p 3 |1 4 -x
4 d 4 2 6 - X
3s 3 | o 15 [6 - 6X + X7]
ap |4 |1 Y [20 - 10% + X7]
4s 4 | 0 |Ys[24 - 36x + 12x2 - 3]
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Radialantell der Wasserstoffwellenfunktion R(r)

n=1 n=>2
20
E._
5. 1=0
1.0
4 5 1=0
D I | |
2 \/;L 8
0.4 P: | =
o L L1 0 1
: 4 8 ~ 4 8
31 o 32 o
r, A r, A

n=3
5 1=0
0 | l-"""l__T"'l'--..I_
A4 B 12
|7,\ P: 1=1
u | IEI | | |
Nl 42
e d I=2
0 4, 8 _ 12
3 Q
r, A

Radiale Wellenfunktionen von Wasserstoff fir n = 1, 2 und 3. Die Ordinate ist immer

R, ,(r) m™2].1078,
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Wahrscheinlichkeitsdichte Radialanteil: |R(r)|?r?

n=1
100 n
GO
=0
40
201
u | | |
a2 4 6
r, A
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40
20

n=2 4
20
4 8§
20
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n=3J3

f' |
4° 8
E“u/f\iili

| I N

4° 8

=2

1 i 1 |
4:33 Bn
r, A



Wellenfunktionen fur Wasserstoffatom

l m = Radialanteil R (r) * Winkelanteil |'¥|2dt

1 -j 1
0 0 1s EEE o

11 r | “aa 1

- |- ca ! S

O O 2S Eﬂﬁ( -:ID]E o

1 1 7 5% 3

— — cogv

1 0 2, Eﬁﬂﬁcxﬂg 2 008

1 1 5 5- 3
1 2 p, ﬁiaﬁg& Esma'}msgﬂ

1/-1

11 ie_% i o

1 2py J.:x_szw"gﬂn Eﬂlﬂ =111
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n

1s 1 0

2s 2 0

2p, 2 1

2P 2 1
3s 30

3p, 3 1

3Py 3 1
3d, 3 2
3d.y4y 3 2
3dpy, 3 2

09.06.2015

U gomi (1,0 0)

1 /773 zr
— [ — > ap
\/E (ﬂﬁ) ¢

1 (Z)%(Q Z’r) i
— —— e
4\/@ (1 gy
1 (Z) Zr _ Zm 9
— —E COSs
4‘\,’2?1' fy iy
VA Ar _
— (—) —E' Eﬂﬂ sin fe*®
fig
Z VA Z32\ _Zr
(—) 2?’—18—T 22 ) ¢
81\;3?T flg Iy
V2 /ZN\? Zry Zr _Zr
— 6 —— ) —e 3m )
81\/?? (ﬂ{.) ( EI'D) [I'DE cos
3
1 AN2 gry Lr _Zv i
81ﬁ(aﬂ) (6— aﬁ) aﬁe sin fe
3
1 ZNT 72t _EZr
— 3ap (Jcos @ — 1
16 (aﬂ) 2 (3 cos )
a
1 ZNT 72:2 Zr .
(—) ;e 3ap gin f cos Pet®
81/ \ag aj

s—e 30 sin? fe*t2®

1 (Ef 2
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http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n1_l0_m0.png&filetimestamp=20100825155240
http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n2_l0_m0.png&filetimestamp=20100825155707
http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n2_l1_m0.png&filetimestamp=20100825160046
http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n2_l1_m-1.png&filetimestamp=20100825160200
http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n3_l0_m0.png&filetimestamp=20100825160453
http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n3_l1_m0.png&filetimestamp=20100825160655
http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n3_l1_m-1.png&filetimestamp=20100825160602
http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n3_l2_m0.png&filetimestamp=20100825161255
http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n3_l2_m-1.png&filetimestamp=20100825161150
http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n3_l2_m-2.png&filetimestamp=20100825161046
http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n3_l2_m2.png&filetimestamp=20100825161449
http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n3_l1_m1.png&filetimestamp=20100825160859
http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n3_l2_m1.png&filetimestamp=20100825161350
http://de.wikipedia.org/w/index.php?title=Datei:Hydrogen_eigenstate_n2_l1_m1.png&filetimestamp=20100825160304

Wellenfunktionen fur Wasserstoffatom

12 ro A o |1
Of O 35S Ry =———"_|27-18—+42— ¢ > 5= |—
Ja 8143 a 4T
o 1
- 3
11 0O 3P, |Ru=— 2t [el-T |5 57 = | cos®
Jﬂ_g 8134 a4, 4
U4 {_r 2 3
1 3p R, = 6———2}3 3o ST =, =—sind cosip
o R AN ez
1 4 roort) S _ 3 ,
1 3 py R, = J;g e (EE_EJE ; STt = ‘IIESH”} sin ip
2| 0 | 3d L LI E
_ T , _
2212 w8140 4 5 = Tgy (COS% 0 - 1)
1 4 7 i 15 ,
2 3 dxz j'?.32—ﬁjﬂ_§mE . 5y = Eccusﬁ" sinsd cosp
1/-1
2 3d LI R
yz 3 ﬁfcx_g 2130 a’ Sy = Ecosﬂ sin+d singp
1 4 s = |15
2 3d R., = — 52 =l ——sin*$ cos2p
X2-\/2 3z 2 2
2)-2 y Ja_g 21430 a; 16T
1 4 2 5r
R = g i _ 13 ,
2 3 de 52 Ja_galv“a_ﬂaé Sf:,llﬁsmzﬂ sinZp
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Darstellungen der Wasserstoffwellenfunktion

e LI D e H B
dF

e p—
S FERRR PR

u. e

A

The Orbitron: a gallery of atomic orbitals
http://winter.group.shef.ac.uk/orbitron/

al - 4_4 '-.:...I _l
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Paul Adrien Maurice Dirac

* 8. August 1902 in Bristol, England
+ 20. Oktober 1984 in Tallahassee, Florida, USA

Die Dirac-Gleichung:

3
(E + CZ G ip; +8 mecg) |2i(x, 1)) =0

j=1
oder:
L0 p 2\
Eﬁ-g +iicaV 4+ Bmee” ) |i(x,1)) =0
mit:

10 0 0] 0 0 0 1] 0D 0 0 —i] 0 0 1 0]
D;}_0100d__anlad DDiDd_DDD—l
7 1o o -1 o0 17 1o 1 0 0 27 lo —i 0 0 711 0 0 0

00 0 -1 1 0 0 0] i 0 0 0| 0 -1 0 0
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http://www.mapquest.com/settings.adp
http://www.mapquest.com/maps/map.adp?searchtype=search&formtype=searchadv&country=US&address=&city=Tallahassee&state=FL&zip=&location=HY1pEhupnnM6bbUrkvj8Bxy8qp4Sr3KdmLWyBWvCEDEhpPZRbucJJlD2ljO%2bsA9KoN87S6V84gk%3d&cat=Airports
http://www.mapquest.com/maps/map.adp?searchtype=search&formtype=searchadv&country=US&address=&city=Tallahassee&state=FL&zip=&location=HY1pEhupnnM6bbUrkvj8Bxy8qp4Sr3KdmLWyBWvCEDEhpPZRbucJJlD2ljO%2bsA9KoN87S6V84gk%3d&cat=Hotels
http://www.mapquest.com/maps/map.adp?searchtype=search&formtype=searchadv&country=US&address=&city=Tallahassee&state=FL&zip=&location=HY1pEhupnnM6bbUrkvj8Bxy8qp4Sr3KdmLWyBWvCEDEhpPZRbucJJlD2ljO%2bsA9KoN87S6V84gk%3d&cat=Restaurants
http://www.mapquest.com/maps/map.adp?searchtype=search&formtype=searchadv&country=US&address=&city=Tallahassee&state=FL&zip=&location=HY1pEhupnnM6bbUrkvj8Bxy8qp4Sr3KdmLWyBWvCEDEhpPZRbucJJlD2ljO%2bsA9KoN87S6V84gk%3d&cat=Post%20Offices
http://www.mapquest.com/maps/map.adp?searchtype=search&formtype=searchadv&country=US&address=&city=Tallahassee&state=FL&zip=&location=HY1pEhupnnM6bbUrkvj8Bxy8qp4Sr3KdmLWyBWvCEDEhpPZRbucJJlD2ljO%2bsA9KoN87S6V84gk%3d&cat=Hospitals
http://www.mapquest.com/maps/map.adp?searchtype=search&formtype=searchadv&country=US&address=&city=Tallahassee&state=FL&zip=&location=HY1pEhupnnM6bbUrkvj8Bxy8qp4Sr3KdmLWyBWvCEDEhpPZRbucJJlD2ljO%2bsA9KoN87S6V84gk%3d&cat=Movie%20Theaters
http://www.mapquest.com/maps/map.adp?searchtype=search&formtype=searchadv&country=US&address=&city=Tallahassee&state=FL&zip=&location=HY1pEhupnnM6bbUrkvj8Bxy8qp4Sr3KdmLWyBWvCEDEhpPZRbucJJlD2ljO%2bsA9KoN87S6V84gk%3d&cat=Stadiums%20and%20Athletic%20Fields
http://www.mapquest.com/maps/map.adp?searchtype=search&formtype=searchadv&country=US&address=&city=Tallahassee&state=FL&zip=&location=HY1pEhupnnM6bbUrkvj8Bxy8qp4Sr3KdmLWyBWvCEDEhpPZRbucJJlD2ljO%2bsA9KoN87S6V84gk%3d&cat=Schools
http://www.mapquest.com/maps/map.adp?searchtype=search&formtype=searchadv&country=US&address=&city=Tallahassee&state=FL&zip=&location=HY1pEhupnnM6bbUrkvj8Bxy8qp4Sr3KdmLWyBWvCEDEhpPZRbucJJlD2ljO%2bsA9KoN87S6V84gk%3d&cat=

Spin-Matrizen

0 1
1 S, = h/2{|+><-|+|-><+|}:h/2( 1 0 )
) :(O):|+> 0 .
0 sy:zhlz{-|+><-|+|-><+|}=ﬁ/2( 0 )
r=()=1= 1 0
S, = h/2{ |[+><+| - |-><-|}=h/2( 0 -1 )
Leicht zu zeigen durch Einsetzen von
|+> ) |_> s <+| :(1 O)’ <_| :(O 1)
z.B.:
(10)(01)(0 1)
+> <—| = - -
| | 00 00 0 O
1 O
S? = 5 2+S2+8S,2 = 3/4F12( 0 1 )
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Eigenwerte Spin
10 1 1

S2 |[+> = 3A'ﬁz(o 1)(0): %h2(0)= Yahi? [+>
10 0 0

stl> = %he () ()= %m( )= %>

10 0 0
s.l> = %n () ()= %h(_ )= %nl>

vh (L D) (D)= wh( 1) = wh
S, [+> = = = >
2 | YoV’ P o 2 |
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Addition von Drehimpulsen
1,6,

32y = )My und J2y = DRy
J, ¥ =mhy und J,, vy =m,hy

Fur den Gesamtdrehimpuls muss gelten:
J2y = JI+1)hy und J,y = mjhy
mit m;=-J,-J+1, ... J

Jmin = |Jl _j2| 1 Jmax = jl +j2

A i, Die Quantenzahl fiir den Gesamtdrehimpuls J
variiert in Einerschritten von |j, - j,| rauf bis j;+ |,:

i, Nl iyl 2 e A A
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Addition von Drehimpulsen

Die Quantenzahlen fir den Bahndreh-
impuls werden mit L (oder € bei einem
einzelnen Elektron) bezeichnet und der
Gesamtspin mit S (bzw. s bei einem
einzelnen Elektron)

Die Quantenzahl fir den Gesamtdreh-
impuls J variiert in Einerschritten von
|L-S| rauf bis L+S. Fur den Fall eines
Bahndrehimpulses von L=2 und Spin
S=1/, kann daher J die Werte 1%/, und 2%/,
annehmen (2-1/, und 2+1/,).
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Zeeman Effekt

LA
[ e, m = .e L
1 e H'L - 7 2me
VﬁL Eigenwerte 1, einer z-Komponente:
H, = -Hg M, mit Py = eh/2me
| ———— +2 E. =-4, B =py,-m, B
- r— B Lz B [/
d L —t
~— 2
p i, Spin (Elektron): E; = g4 Hg Mg B
STie—— gs = 2,00231930438(6)
5 smmr— 0 Spin (Kern I): E;z = gy ug(D)-m; B

Hg = " = 9,271024 Am? = 9,27-10# %/ = 5,7910°° Vi = 0,467 em™/ = 1,410% Hy
(T: Tesla)
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Spin-Bahn-Kopplung

Spin ,spurt” das B-Feld, welches durch den Elektronenbahndrehimpuls verursacht
wurde. Die Wechselwirkung ist proportional zu g B. Da pg || S und L || B ist, ist
die Wechselwirkung proportional zu L-S, der Spin-Bahn-Kopplung. Die Energie
des Elektrons aufgrund dieser Wechselwirkung ist dann

Est = Cou L Sy

klassisch: J = L+S: J2 = (L+S)2=L2+S2+2L-S

oder: L-S =% [J2-L2-S2]
QM Eigenwerte: L'S =% [J(J+1) - L(L+1) - S(S+1)] h?
Energie: Eq = %u/,[J(3+1) — L(L+1) — S(S+1)]
Beispiel H-Atom: J=LxS,S=Y%)

Eq (=J=L+%) = Y%cg - L
Eq, ¥=J=L-%) =-%cg (L+1)

Separation zwischen den beiden Niveaus:
AEg =E¢ () - Eg () =% cg (2L+1)
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Nomenklatur von Atomzustanden

Multiplizitat (Spin S > 0) Gesamtdrehimpuls
\J \J

2S +1
L

J

Bahndrehimpuls

L=0, 1, 2, 3, 4...
als Grof3buchstabe: S, P, D, F, G

Beispiel: 2D5/2 sprich: Duplett D fiinfhalbe

es liegt ein Zustand mit
S=1,L=2undJ=>5,vor
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H-Atom

E & } i
Energieniveaus
e o .,
V] s lonisationsgrenze beim
0
(+107) Wasserstoffatom
12.087 PS!E
n=3 —
Re
Dirac: Spin + LS-Kopplun
n=o [10.188 p rac. =pl PRIHNS
w Lamb: QED,
1 Ve Quantisierung des E-Feldes;
Lambva Fluktuationen des Vakuums
n=1 0
Suz
Bohr  Dirac

09.06.2015 PC Il Aufbau uer vicuernie



liczba faowa [cm™ ]

e 2
_5._._ s ‘
II ~— - %
4 3Ds/o 3Dg)2 ’,’/ F=1
3P3;2 | 3D3y2 3Py | 3Dgp LT F=0
Ltff::_—:_ _______ ;///r F=1
e T — - B i F=0
3342, 3Py 3Py, 3Sip»
F=2
R F=1
-7 F=1
2 - 2P3;5 2P3;2 e e
A e g __--< |Energieskala
- o 25y, _.-- ' 1100-fach
ek T \ lgospreiz
Bohr Dirac CED s ‘%
|:| | — —— JI N o ,\ —
B % =1 — g F = 0
I T L L _p —
ry %
e F=1
F=0
0.5 |—
0,035 cm™ bung Hyperfein-
Energieniveaus nach Dirac struktur
£ Schrodinger- 27- 8- Kopplung = Strahlungs- £ Kerneffekte
gleichung ohne + relat. Massen- korrektur (QED)
Spin zunahme




muonic hydrogen

Randolf Pohl,
. Aldo Antognini,
The size of the proton Francois Nez,
Nature 466, 213-216 (08 July 2010) Fernando D. Amaro,
. Francois Biraben,
doi:10.1038/nature09250 Jodo M. R. Cardoso,

Daniel S. Covita,
Andreas Dax,
_ } . Satish Dhawan,
R, =10,973,731.568160(16) m'! (1.5 parts in 1012), Luis M. P. Fernandes,
Adolf Giesen,
Thomas Graf,
Theodor W. Hansch,
Paul Indelicato,
. i Lucile Julien,
DPG Tagung Hannover 2013 — wissenschaftliches Programm  cheng-vang Kao,
Paul Knowles,
Eric-Olivier Le Bigot,
Yi-Wei Liu,
José A. M. Lopes,
Livia Ludhova,

Myonic hydrogen and the proton radius puzzle
— -Randolf Pohl — Max-Planck-Institut fir Quantenoptik, Garching
Our recent measurement of the Lamb shift (2S-2P energy splitting) in muonic

hydrogen has revealed a ten times more precise value of the proton charge Cristina M. B. Monteiro,
radius, Rp. This new value differs, however, by 7 standard deviations from the Francoise Mulhauser,
2010 CODATA value of Rp which is extracted from hydrogen spectroscopy and Tobias Nebel,

elastic electron-proton scattering. This so-called "proton radius puzzle” has Paul Rabinowitz,

Joaquim M. F. dos Santos,
Lukas A. Schaller,
Karsten Schuhmann,
Catherine Schwob,

David Taqqu,

Joao F. C. A. Veloso

& Franz Kottmann

created many ideas ranging from novel proton structure effects all the way to
physics beyond the Standard Model.
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2816x

2P1/5"

PHYSICAL REVIEW

VOLUME 72.

Lamb shift

Experiment:
W. E. Lamb, R. C. Retherford,
Phys. Rev. 71, 914 (1947).

Quantisierung des E-Feldes;
durch Nullpunktsbewegung (wie harm. Osz.
oszilliert Elektron und r -> r+&r

NUMBER 3 AUGUST t, 1947

Fine Structure of the Hydrogen Atom by a Microwave Method* **

WiLLys E. Laus, JR. AND RoBERT C. RETHERFORD
Columbia Radiation Laboratory, Department of Physics, Columbia Universily, New York, New York

(Received June 18, 1947)

|
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verschiebung

Verstimmung / GHz

Dopplerfreie Spektroskopie
belegt Aufspaltung von S,, — Py,
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H-Atom

E i
e o .
S SSEN lonisationsgrenze
(+10% (+10F)  F=1
—_F=0
B S F=1
12.087 342 -
R .
12 "2 013.10% =1
s,
P, S, Mo \ \i
Lambwverschiebung —<_ F=¢
n=1 —\_/ /\
Behr Dirac  Lambshift Hyper—
feinstrul
09.06.2015 PC Il Aufbau uer wviatenie

Energieniveaus
beim
Wasserstoffatom

Dirac: Spin + LS-Kopplung

Lamb: QED,

Quantisierung des E-Feldes;
Fluktuationen des Vakuums

Lebensdauer F=1 —F=0:
10 Millionen Jahre;
1,4204 GHz (A = 21 cm).
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Hg | \ |
Doppler N\
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(300K)y / RS AN

A ~| - Lamb shift

saturation |
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el PN AT

0 10 GHz
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T.W. Hansch, |.5. Shahin,
and A.L. Schawlow,
Nature 235, 63 (1972)



Auswahlregeln

AJ = J;—J, =0,x1 (Drehimpulserhaltung)

AS = 0
Al = X1 (bei einem Elektron)
- g SPhutm
- - Photon -
J| SF‘hutm ﬁ Ji
jf jf Jf
Bei Molekilen: AJ = -1 AJ =0 AJ = +1
AM = 0, +1 AM = #£1 AM = 0, +1
P-Zweig Q-Zweig R-Zweig
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Ende Kapitel 4
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Warnung: nun 3 Folien aus ,,Anorganische Chemie,
Pearson Verlag. Alles was zur PC dort drin steht ist Mist!!!

z

84
X
A
zZ A z A z T
S TN N
“ x '_ x // x
P, P, P,

Abbildung 1.9: Grenzflachen des winkelabhangigen Anteils der 1s- und 2p-Atomorbitale des Wasserstoffatoms.
Die grau dargestellte Knotenebene des 2p,-Orbitals liegt in der xy-Ebene.

09.06.2015 PC Il Aufbau der Materie



-4
f’f

Z Z A Z
~— \
y Yy >y
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Abbildung 1.10: Darstellung eines s- und drei entarteter p-Orbitale. Die Orbitallappen des p,-Orbitals sind
ebenso wie die der p,- und p,-Orbitale verlangert, liegen aber auf einer Achse senkrecht zur Papierebene.
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Abbildung 1.11: Darstellung funf entarteter g~-Atomorbitale.
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