
ÜS 13 - Quantenmechanik#I

Für die Chemie ist das Wasserstoffatom das wichtigste quantenmechanische
System ,

da es genauso wie alle anderen Ein-Elektronen Systeme analytisch
lösbar ist . Das H Molekül ist numerisch lösbar ; kompliziertere Moleküle
sind bisher nicht lösbar

.

Wir leiten das Wasserstoffatom her
,

indem wir

nur die elektrostatische Interaktion zwischen Proton und Elektron im Potenzial

betrachten. Zeh
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Da das Problem hat eine sphärische Symmetrie , weswegen es

nahe liegt Kugelkoordinaten statt kartesische Koordinaten
i⑭ verwenden.
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Die Koordinatentransformationzu Kugelkoordinaten hat folgende Umrechnungen :
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dV = dxdydz = resindrad = SSSdudyde = SSSresinces dudode

Die resultierende Schrödingergleichung ist separabel in einen Radialen Teil R(r)

und einen Winkelabhängigen Teil Y(0, %).
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Die Energie En der Zustände sind nur abhängig von der Hauptquartenzahl n
,

nicht aber

von I oder me was bedeutet
,

das im Wasserstoffatom theoretisch das Es und das 2p
Orbital entartet sein sollten. Die errechneten Energieeigenwerte stimmen auch mit denen

des Bohrschen Atommodells überein.

Jedes Elektron im Atom wird durch vier Quantenzahlen charakterisiert
,

wobei sich

zwei Elektronen nicht in allen vier gleichen dürfen im selben Atom
.

Mathematisch wird der

Spin über die relativistische Quantenmechanik hergeleitet (Dirac-Gleichung) .
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welches maximal doppelt besetzt sein kann.
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