Lésungen zum Ubungsblatt 12
Ubungen zur Vorlesung Physikalische Chemie I
WS 2007/08 Prof. P. Graber

12.1 Eine Masse rotiert um ein Zentrum und hat einen Drehimpuls, der durch /=1
gegeben wird. Berechnen Sie den Betrag des Drehimpulses und die
Komponente des Drehimpulses in der z-Achse.

Lésung:
Der Betrag des Drehimpulses ist gegeben durch

\i\: I(0+1) -k
mit / =1 ergibt sich:

[|=v2-n~14-10"Js
Der Wert der z-Komponente des Drehimpulses ist gegeben durch

lL,=mh.
Da |m,| <[ ist, kann m im Fall / =1 die folgenden Werte annehmen m =-1,0,1. Es
ergibt sich:

[,=0und [, =+h=+1.10"*Js

12.2 Im Vektormodell des Drehimpulses wird ein Zustand mit den Quantenzahlen /
und m, (oder s und mg) durch einen Vektor mit der Lénge I(I+ 1) und der z-

Komponente m, dargestellt. Zeichnen Sie Diagramme fiir den Zustand eines
Elektronsmit (@) s=4, mg=1,(b) /=1, m=+1,(c) /=2, m=0.

Lésung:

a) Der Betrag des Spins ist:
S| =/s(s +1) -7

mit s :% ergibt sich

8| = \Eh =0,8667
4

Die z-Komponente des Spins ist
s,=m,h, m, =—

=0,5%
Zur Vereinfachung der graphischen Darstellung tragen wir die GréRen in
Einheiten von # auf, d. h. wir bilden

B _ 0866 und -z=05
h h
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Wir wahlen z-Richtung nach oben, tragen von einem beliebigen Nullpunkt

aus%Z =0,5=2cm auf.

s
Der Vektor s beginnt am gleichen Nullpunkt und hat die Lange U =

0,866 = 3,464 cm.

A s, ist die Projektion von s auf die

z-Richtung. Wir errichten
Senkrechte auf der z-Achse am
Punkt 0,5 und ziehen einen Kreis
um Nullpunkt mit Radius 3,464 cm,
Schnittpunkte mit der Senkrechten
auf der z-Achse sind Endpunkte
des Vektors.

Konstruktion wie in a)

c) \Z\: I(0+1)-h, (=2

~I

=\/5-h -

LL=mh =0

-J6=2442976cm

=|

Lésungen_UB_12.doc 2



ﬁ . -
z? | 1] = 2,44 Konstruktion wie
***** - in a)

12.3 Zeichnen Sie die Kegel fir ein Elektron mit / = 6. Wo ist die Aufenthaltswahr-
scheinlichkeit des Elektrons fur / = 6 (a) mit m, = 0, (b) mit m; = + 6, (c) mit
m, = -6 am gréten?

Lésung:

Wir betrachten die z-Komponente und den Betrag des Drehimpulses und nennen
den Winkel zwischen beiden Strecken 6.

Aus der Zeichnung ergibt sich fir den Bahndrehimpuls
[, m,h m,
|1 | Jid+ -0 I+

Entsprechend findet man fir den Spin
S m_# m

cosf === S = S

8| Js(s+1)-n \[s(s+1)

Far den Winkel ergibt sich

@ = arccos m,
VI +1)

bzw.

m
@ = arccos —SJ

\S(s+1)

Wir erhalten fir mg :%

1 1 °
0 =arccos| — |=arccos| — |=54,7
[43} (ﬁ]
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Die Offnungswinkel © fiir die verschiedenen Quantenzahlen m, sind:

@ = arccos 65 =arccos0,92 =22, 2°

6(6+1)

@ =arccos =arccos0,77 = 39,5°

6(6 +1

@ = arccos =arccos0,62 =51,8°

6(6 +

w I o
= =

@ =arccos| ———| =arccos0,46=624"
6(6 +1)

@ =arccos =arccos0,31=72,0°

@ =arccos| ———| =arccos0,15 =811
6(6 +1)

@ =arccos0 90°

Fur m = 6 ist die grof3te Aufenthaltswahrscheinlichkeit des Elektrons in der
aquatorialen Region. Das gleiche gilt fir m = -6, nur umgekehrte Rotations-
richtung des Elektrons. Fiur m = 0 ist die grofte Aufenthaltswahrscheinlichkeit an
den Polen.

12.4 Ein Elektron des Li-Atoms befinde sich in dem angeregten Zustand 4d.
a) Wie groB sind fur dieses Elektron die Betrage des Spins (s), des

Bahndrehimpulses(T) und der méglichen Gesamtdrehimpulse (])'?

b) Geben Sie die méglichen Termsymbole des Atoms fiir den angegebenen
Zustand an.

C) Skizzieren Sie die vektorielle Zusammensetzung des Bahndrehimpulses und
des Spins zu den mdglichen Gesamtdrehimpulsen.
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d) Geben Sie die Termsymbole derjenigen Zustande des Li-Atoms an, die nach
der Emission eines Photons eingenommen werden kénnen.

Lésung:

a) Das Elektronistim Zustand 4d,d.h. /=2, s :%.
Damit ergibt sich:

< 3
s = s(s+1)-h=\/;h
[ =i+ -n=6n
[i| =i+ -n
it i T
Mit j=/+s , I+s-1, .|/ —s| ergibt sich =55
H 35
=%
H 15
=5

b) Die beiden inneren Elektronen bilden eine abgeschlossene Schale und tragen
daher nicht zum Gesamtdrehimpuls und zum Gesamtspin bei. Fir das Atom gilt dann
L:l=2 s S:S:l , JZJZE,E
2 2 2

Die Termsymbole lauten:
Multiplizitat: M=2S+1=2
Gesamtbahndrehimpuls: L=2 —» D

Gesamtdrehimpuls: J=

N | o

3
2
Symbol: ’D,,, , D),

C) Skizze: Wir geben dem Vektor L eine willkurliche Richtung. Die Lange
(Betrag) in Einheiten von 7 ist J6 ~2,4cm . Kreis am Anfang von L mit Radius des
Betrages von J, d. h. J= E =2,95¢cm (bzw. J = E =1,93cm). Kreis am Ende von L

mit Radius des Betrages von S= ﬁ =0,86cm.
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d) Das Elektron kann auf Grund der Auswahlregel Al = +1 aus dem d-Zustand
nur in einen p-Zustand Gbergehen, d.h. entweder in 3p oder 2p.
Fr beide p-Zustande qilt:

=1 S=—,

2
Die méglichen Termsymbole sind daher: ?P,,, , °P,,
Zusatzlich zu der Auswahlregel Al =+1 gilt Aj=0,+1:
Daher sind nur folgende Ubergénge erlaubt:

D /2 — 2 3/2 (Aj=-1)
2D3/2 - 2F)s/z (Aj=0)
2D3/2 - 2F)wz (Aj=-1)

12.5 Berechnen Sie den Radius der Kugel, die ein Gebiet umschliel3t, das eine 90 %

Aufenthaltswahrscheinlichkeit fiir das 1 s Elektrons des Wasserstoffs hat.
2

Hinweis: Die transzendente Gleichung (1 + X +X7jexp(—x) =0,1 hat die Lésung

X ~5,322.

Hinweis:
R

2r
a

0

R
Das Integral I exp

0

ZrJ(Z 1> +2 aor+a§)}

jrzdr hat die Lésung: —i{exp[——
4 a,

0
Lésung:

Um den Radius dieser Kugel zu bestimmen, verwenden wir die Gleichung fir die
radiale Aufenthaltswahrscheinlichkeitsdichte, integrieren diese von 0 bis zum
gesuchten Radius R. Die obere Grenze des Integrals ist also die unbekannte Grélie,
die wir ermitteln wollen. Das Ergebnis der Integration kennen wir aber. Es ist 0,9. Wir
erhalten also:

R
= J.y/*l//472'r2dl'

exp -—— / exp(—a—jmzr dr
0

2r) ,
— |lexp| —— | r°dr
asof "{ j

W(90%) =

ogj

0,9

2

R

:1_(1
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0
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2
0,1{ e }xp(ﬁj
a, 2\ a, a,

Wir haben die Gleichung bereits so geschrieben, dass sie der gegebenen

Lésung entspricht, d. h. x = Za—R.
0
Wir erhalten also:
X = ﬁ =5,322
aO

R=266a,=266-529-10""m=140,7pm

d. h. eine Kugel mit diesem Radius schlie3t 90 % der
Aufenthaltswahrscheinlichkeit ein.

Fur die graphische Darstellung der Wahrscheinlichkeitsamplitude kann man
absolute Grélken oder dimensionslose Grélien auftragen.

e 1 r , .
Beispiel: y,,, = ﬁexp[—a—ol ao = Bohr'scher Radius = 52,9 pm
0

Absolute GroRien:
3
r=0 » y= / 13: L 3:1,46-1015m5
78, \/ﬂ(52,9-1o-12m)

r=R=266a,=140,7pm

3 3
- = 13 exp(—il=1,46-1015m26xp[—%]=0,102-1015m2
7a, a, A

Dimensionslose Grof3en:

"
%100 = ‘//100\/”33 - exp(‘a—]

0

3
7a,

r=R=266a, - y,,+7a, =0,07
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