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Eigenschaften der Atomorbitale

¢nlm(’r7 9) ¢) — Rnl (r)}flm(97 ¢)

spektroskopische Notation
Normierung
Wahrscheinlichkeitsverteilungen
Erwartungswerte



Atomorbitale = Eigenfunktionen des
Wasserstoffatoms

wnlm(ra Ha Qb) — Rnl(r)nm(67 ¢)

3 Quantenzahlen (Haupt-QZ, Neben-QZ, magnetische QZ): n,l, m :
n=1,2,3,... ; l=0,1,2,....n—1 53 my=0,1—1,1—2,...—1
Energie:

1 m.Z%*1

_(471'60)2 2h* n?

n

Entartung: Energie hangt nur von n ab!



GroBenordnungen

Energie des 1s-Elektrons: FE,,_; = —13.6 eV
Radius des 1s-Elektrons: (r);s = (3/2) ag

wobei 1 eV = 1.6 -:107° J und 1 ay = 0.529 A (Bohr-Radius)

me = 9.1-1073 kg

m, = 1.67 - 10727 kg

e =1.60-10"1 C

Ammeg = 1.112 - 10710 J-1C?m—!
h=1.054-10"3Js



Spektroskopische Notation
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spektroskopische Serien:

Lyman-Serie: n = 1 «— n’/
Balmer-Serie: n = 2 «+— n’
Paschen-Serie: n = 3 «— n’/
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Spektroskopische Notation fur die
Nebenquantenzahl [

[ = 0: s (sharp)

[ = 1: p (principal)

[ = 2: d (diffuse)

[ = 3: f (fundamental)

l=4.¢g ab “g” alphabetische Notation!
[l =5:h

[ =06:i...



Polarkoordinaten

(1) Polar coordinates (r, ¢): the area element

A
YT ar N4 d ¢
.
N d ¢ g
X X
X =7 cos ¢ dS=rdrde¢,
y=r sin ¢ the area element

Change of variables in the double integral:

I fdedy = | frdrde



Jacobi-Determinante

. Allg. ist die Transformation von einem gegebenen Koordinaten-Set
(x,y) auf ein neues Koordinaten-Set (s, t) durch die Jacobi-Determinante
gegeben. Z. B. fur ein Flachenelement:

dA =dx dy = |J| dr do¢

Ox Oz o
y a(z,v) ar 9 cos¢ —rsing
e e ) = rTr
a(r, ¢) % g—g sing 7T cosQ

Daher: dA = dx dy = r dr do¢

Analog fiir Volumenelemente: dV = dx dy dz = r? dr sin d0 d¢



Jacobi-Determinante: Volumenelement

dV = dx dy dz = |J|dr dO d¢ = r? dr sinf dO d¢

dr 00 0¢ cos@ sin@ rcosgpcosf —rsing sinf
3(33, Y, z) o
y ay ay ° ° . o
— — — | singsin@ rsingcosf@ 1 cosgsind
0
a(r, 0, ¢) or 08 8¢
9z 0z 0Oz cosf —7 sinf 0

Daher: dV = dx dy dz = r? dr sinf dO d¢




Volumenelement in spharischen Polarkoordinaten

!r sin @ T
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! dr

Volumenelement: dV = dx dy dz = r? dr sinf d@ d¢
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Z.B. Normierungsintegral

¢1s(’r, 0, ¢) — RlO(r)YOO(H, ¢) p— Ae_r/aO

o0 T 27
1 = / dr ’I"2 / do sinf / d¢ A2e—2r/a0
0 0 0

o @)
= 471'A2/ dr r? e 27/a0
0

3

— 4w A? (@)
4
e daher ist
1 2 1 2
A= —  Pis(r) = e~ /a0
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Radiale Wahrscheinlichkeitsverteilung

¢13(’I“, 0, qb) — RlO(r)YbO(ga ¢) — ﬁ 32/26—74/0,0
i)

o0 0 7T . 27T 1 4 ,
1 = / drr / df sinf / do ——e r/ag
0 0 0 47 ag

oo
/ dr r2ie—2r/a0
0

3
ag

/000 dr P(r)

e dabei ist P(r) = r?R?*(r) die radiale Wahrscheinlichkeitsverteilung
(oder radiale Verteilungsfunktion)
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r*R?(r) = Radiale Verteilungsfunktion

Probability density = r2|Rn(r)|2

I=0
— Dashed line : Radius by Bohr's quantum thaory

Ground state :
Rpu(r) = N (2) Lnu(r)e /2
n

zugeordnete Laguerre-Polynome
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L [=0
5 1015
: - Radiale Verteilungsfunktion r?R?(r)
B I=1 . . .
. —y = Wabhrscheinlichkeit, das Elektron
; Forh Abstand » vom Kern zu finden
_mm .
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r/a, (3p:Bohr radius )
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Maximum der radialen Verteilungsfunktion

Prs(r) = Ae™7/0

Probability density = r2|Ru(r)|2

0.1
0

0.5 :
0.4 Hi
I
0.3 1 | Ground state
I n=1
0.2 { 1= 0
[
|

—— Dashed line : Radius by Bohr's quantum theory

e Maximum der Verteilung bei »r = ag

e Wahrscheinlichkeit, das Elektron im Abstand 0 — %ao vom Kern zu
finden: P = 47w A? f02a0 drr?e2r/% = 47 (=) ( 1)L Zlf)ao = 0.76
aO e
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“Radius” des Elektrons

Der mittlere “Radius” des Elektrons entspricht dem Erwartungswert:

oo T 27
(7) = /0 dr 12 /O dOsin /0 ™, (7,0, 0) T Yrim(rs 0, D)

Es ergibt sich folgendes analytisches Resultat:

) = (P00 14 2 (1 - D)

Z 2 n2

e Fiir das 1s-Orbital ergibt sich (#) = %ao (Das Maximum der radialen
Verteilung fallt also nicht mit dem “Radius” zusammen!)
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