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1. Wasserstoff - kurze Wiederholung

Stationare Schrddinger-Gleichung ftr Coulomb-Potential

h? . L . . Ze? 1
—— VW (A)+V(F)w(F)=Ew(r) V()=- =
2m Arg, ‘/“

i. Losungen ¥nim (r) lassen sich wg. Radialsymmetrie des Potentials
in Radial R,,(r) und Winkelanteil Y, ,,(8,¢) aufspalten. Jede Losung
W m () wird durch 3 Quantenzahlen bestimmt.

Yk=(ns.my  Schreibweise: ‘wk> |k>



li. ZugehdOrige Energieeigenwerte E hangen im Rahmen der
Schrodinger-Theorie (kein Spin, nicht relativistisch) nur von
Hauptquantenzahl n ab — n?fache Entartung:
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E =-— 1 2% ﬂ:_R*Z_ u =reduzierte ;= MMy
" n®8gh’ Y n? Masse Mg + My
Rydberg-Konstante:
4
x e yz;
R, = =R, -(hc)=R,  -—-(hc
’ = Bt y(he)=R,, e()
R, =13.605698 eV = Rydberg-Energie fir H
R,,=1097373.15cm™ cR,, =3.289841-10"Hz
R, wird fir m, =, d.h. u=m, angegeben
Ryoo = mit o= ~ E —_ myc o2
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Feinstruktur-Konstante:
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iii. Spektrallinien fuir Ubergang von v, nach vy, (Hauptquantenzahl m>n):

1 1 1 1 1
I:Ry'(nz _mzjzRyoo(nz _mzj

(Auswahlregeln fur elektr. Dipolstrahlung: Al = +1)

Iv. Bei Berucksichtigung des Elektronenspins (s=1/2 s,=1/2, QZ: m,)
erhalt man Losungen die durch 4 QZ charakterisiert sind:

sz{n,/,m,ms} =Y im (F) ) st

v. Feinstrukturaufspaltung:

Bertcksichtigt man den Elektronen-Spin kommt es aufgrund der
Kopplung des magnetischen Momentes des Spins s und des Bahn-
drehimpulses ¢ zu einer Felnstrukturaufspaltung ~ (s , die
abhangig vom Gesamtdrehimpuls j = /+ S ist.



1-Elektronenspektrum: (s=+1/2):
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(gilt far alle H-ahnlichen Atome: He* , Li**)

Berlcksichtigt man zusatzlich die relativistische Energie-Impuls
Beziehung (rel. Massenzunahme) findet man dass die Energie-
Niveaus nur von n und j abhangen: £

Fur Wasserstoff ist 2s% (n=2, I=0, j=%2) und 2pY2 (n=2, I=1, j|=%2)
Niveau entartet.



Vi.

Lamb-Shift:

QED-Korrekturen, d.h. die Berlcksichtigung des Austauschs
virtueller Photonen in der Wechselwirkung zwischen Elektron und
Kern, miussen bericksichtigt werden:

Diese Korrekturen sind umso starker ja naher das Elektron am
Kern ist, d.h. sie hdngen von (n, |) ab.

— Aufhebung der nj-Entartung fir verschiedene |-Werte.



Vi.

Hyperfein-Aufspaltung:

Aufgrund der Wechselwirkung der magnetischen Momente des
Elektrongesamtdrehimpulses ; mit dem Spin des Kerns / kommt
es zu einer Hyperfeinaufspaltung die proportional zu _//ISt und
vom Abstand des Elektrons zum Kern (abhangig von I) abhangt.

— Aufhebung der E-Entartung fur verschiedene I-Werte.

—_— —_—

]’ und / koppeln zum Gesamtspin £ = ] 4/



Abb. I-1:

Termschema Wasserstoff
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Abbildung 4.19: Vollstandiges Termschema des Wasserstoffatoms mit allen bisher bekannten \Wechsel-
wirkungen. Die Fein- und Hyperfeinstruktur, sowie die Lamb-Shift sind aus Grlinden der Ubersichtlichkeit

nicht mafistabsgerecht gezeichnet.

[R. Gross]
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Abb. I-2: Spin-Addition in He

[R. Gross]
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Abbildung 7.4: Vektormodell der drei Triplett-Zustande mit S =1 und Ms = 0,+1 und des Singulett- 16
Zustands mit § =0 und Ms = 0.



1.

2.

AbDb. I-2b: .Zwel-Elektron Spin-Spin Kopplung

S=1: Symmetrisches Triplett mit S; = —1.0,+1
xs' = xi)xe() Sz = -1
0 1
¢ = —{x ' + x : S,=0
Xs ﬁ{kl(ﬂkz(i) x1(Hxa2 (M} Sz
&' =xi(Mxa(M) Sy = +1
S=0: Antisymmetrisches Singlett mit S; =0

xs = % Do Mxed) — xa)xe))
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Abb. 1.3: Termschema Helium htt://www.chemgapedia.de
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Keine elektrischen Dipolibergange zwischen ,para“ und ,ortho” Helium



Abb-l.4a Hartree-Verfahren
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Abb. 1.4: Drehimpuls-Konfigurationen flr p?

Kein 1/r Potential:
Aufhebung I-Entartung (*)

Y s Verboten
[R. Gross] =0 S 1|=ﬂ aufgrund von
1 Pauli-Prinzip:
Spin: antisym.
D, .
Ort: antisym.
35
- Coulomb- ; :
2 . / S .
b | Abstofung o = Splr_L sym.
_. . Ort: sym.
— 3p0
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— 3D,
Abbildung 7.7: Mégliche Atomterme der p?-Konfiguration. Die rot markierten Terme sind aufgrund des

Pauli-Prinzips verboten.

*) Hundsche Regel: Zustdnde mit max. S und max. L liegen am tiefsten
20
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