6.10 Pauli-Verbot & Hundsche Regel — Quantenmech. Ursprung

6.10.1 Nichtunterscheidbarkeit identischer Elementar-Teilchen

Klassische Physik: Identische Teilchen lassen sich messtechnisch
unterscheiden — z.B. durch Bestimmung ihrer Trajektorien

[ 1))

. . . . 2 nicht wechselwirkende

Elektronen in einem Kasten;

Konstruktion der Trajektorien

.o - .. . Durch Sequenz von ,Schnapp-

2 Schussen” — Messung von Ort

und Impuls

. = Unterscheidung der Teilchen

. ) und Nummerierung maglich

e

Figure 9-1 Top: A sequence of ten frames from a motion picture of two electrons moving
in a box, according to classical physics. If labels were assigned to their images in the first
frame, there would be nc ambiguity in assigning the same labels to their images in any
subsequent frame, although it may be necessary to use high magnification and ‘“‘slow

motion.”” Bottom: An enlarged superposition of all ten frames, showing the trajectories of
the electrons.



Nichtunterscheidbarkeit von Elementarteilchen

Quanten-Physik: Heisenbergsche Unscharfe-Relation Ax-Ap, >#/2
— Messprozess andert Verhalten der Elektronen
= Trajektorien nicht aufzeichenbar

Elektronen = Wellenpakete
= Interferenz (=Uberlappung)

= Zuordnung der Wellenpakete —=Elektronen und andere
zu bestimmtem Elektron Elementarteilchen sind
(1 oder 2) unmoglich nicht unterscheidbar
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Quantenmech. Berilcksichtigung der Nichtunterscheidbarkeit

QM-Ergebnisse von Messgrof3en sollten nicht von Nummerierung der

Teilchen abhangen
= mathem.: Invarianz gegen Permutation der Indizes, z.B.1 > 2;2 > 1

Bsp.: 2 Elektronen im Kasten; keine Elektron-Elektron-WwW
2 2 2 2 2 2 2 2
h 8\|12T+8\|12T+8\VZT_h 8\412T+8\|12T+8\VZT+
2m{ OX; oy, 0Z; 2m\ ox; oy, 0z,
+Voyr =By,

= SGL: -

Numerierung in QM-Behandlung formal erforderlich
T = Total: E; = Gesamtenergie
V; = Gesamte potentielle Energie
V1= Gesamt-Wellenfunktion

Aber: Nummerierung kann zur Verletzung der ,Nichtunterscheidbarkeit” fiUhren



Quantenmech. Berilcksichtigung der Nichtunterscheidbarkeit
Unabhangige Elektronen — Separation der Variablen:
Vi (Xl’ Yot Zz) = V(X1’ Yo Zl) T V(Xz’ Yo Zz)

= Y (X, Y Z,) = wXn Y0, 2,) v, Y5, 2,)

\

\an,ﬁl,m(‘l,msll (Xl’ yl’ Zl) \Vnz,éz,mm,msl2 (XZ’ y2’ ZZ)

~N 7

Spinquantenzahl

Zustand des 2-Elektronen-Systems = spezieller Satz von Werten flr die
Quantenzahlen

=a, B, 7, ...

=y, ()£ Elektronim Zustand a.; 12 X,,Y,,Z,



Quantenmech. Berilcksichtigung der Nichtunterscheidbarkeit

Zwei Maoglichkeiten der Konstruktion der Gesamtwellenfunktion:
=) v (X, Y02,)=v, (1) '\Vﬁ(z)

Teilchen 1 im Quantenzustand o
Teilchen 2 im Quantenzustand [3

= (1) yr (X, Yy, 2) = v () -y, (2)

Teilchen 1 im Quantenzustand [3
Teilchen 2 im Quantenzustand o

Einfluss von Zuordnung von 1 und 2 auf MessgroRen, die mit W+
berechnet werden?

2
Einfachste Eigenschaft: Wahrscheinlichkeitsdichte |\VT|
(< Elektronendichte)



Quantenmech. Berilcksichtigung der Nichtunterscheidbarkeit
=) vy =v, v, 2w, Dwv,(2)

= (i) vy =vy;Qv, v, Dwv,(2)

2
Nichtunterscheidbare Teilchen = |\|!T| sollte invariant bzgl. Vertauschung
der Teilchen sein

Uberprifung:

0 wrvr =y, Qv v, v (2) —5> v, Qv Dv, (v, (D)

21

Umnummerierte Wahrscheinlichkeitsdichte nicht identisch mit ursprtnglicher!
— Wahrscheinlichkeitsdichte (1) nicht invariant bzgl. Teilchenaustausch!

Gleiches gilt fir Wahrscheinlichkeitsdichte (i)



Quantenmech. Berilcksichtigung der Nichtunterscheidbarkeit

= Wellenfunktionen (i) und (ii) sind keine akzeptablen Eigenfunktionen fir
Hamiltonoperator von 2 identischen, nicht wechselwirkenden Teilchen (qilt
nicht nur fr Elektronen) im Kasten

Abhilfe: Konstruktion von Eigenfunktionen, welche SGL erfillen und die
Invarianz von Systemeigenschaften gegen Teilchenaustausch
gewahrleisten

— Linearkombination von (i) und (ii)

@)\%=j%hu®wda+%ﬁhuﬁﬂ

(6) Wn =[O, @ -y, O, (2)]
NG

S := Symmetrische Gesamtwellenfunktion
A = Antisymmetrische Gesamtwellenfunktion



Quantenmech. Berilcksichtigung der Nichtunterscheidbarkeit

Energie des System hangt nicht davon ab, welches Teilchen sich im Quanten-
zustand (QZ) a und welches sich im QZ B befindet «<» da identische Teilchen

= Sowohl Y =V, (Dy;(2) alsauch Wr=v;Dw,(2) sind
Losungen der SGL mit identischen Eigenwert E;

Linearitat der SGL = jede Linearkombination dieser Wt , also auch
Ws und VY asind ebenfalls Lésungen

= Entartete Eigenfunktionen <> unterschiedliche Eigenfunktionen mit
I identischem Eigenwert

,7Austauschentartung*

IR garantiert Normierung von Ws und Wa, wenn Vo (D)W5(2) und
V2 Ve (v, (2) normiert sind



Quantenmech. Berilcksichtigung der Nichtunterscheidbarkeit

2
Austausch von Teilchenin Ws und Wa <« Invarianz von |\I’T|
Beweis anhand der Wellenfunktion:

v =5 [v. 0w, @+ v, 0. )]

152
lZ—)l
1 1

ﬁ[wa 2y, )+, (2w, @) = —z[wa Wy, (2)+w, v, (2) |=we

Va =5 [ OV, @ - v, W, )]

152
21
1

1
ﬁ[\va v, v, (v, 1) ]= —2[—% O, (2 +v, Oy, (2) |=-v,



Quantenmech. Berilcksichtigung der Nichtunterscheidbarkeit

Ys—157 ?>WVs <« symmetrisch = YsWs—155 > VsVs
21 21

Vo —57 >~ Wa ©antisymmetrisch =y, y, ———> (D) Yoy, =y, w4
21 21

Vorzeichenwechsel von Wa unkritisch, da Wa selbst keine physikalische
Bedeutung hat (keine Observable ist).

Diese Invarianz gegentber Teilchenaustauch/Umnummerierung gilt
fur jede beliebige Messgrolie!

= Ws und Wa sind daher korrekte Wellenfunktionen fiir die QM-Beschreibung
von 2 Elektronen im Kasten ohne Elektron-Elektron-WW



6.10.2 Das Ausschluss-Prinzip (Pauli-Verbot)

1924 W. Pauli: Analyse der Energieniveaus von Atomen
(Daten aus Atomspektren)

= ,In Multi-Elektronen-Atomen kann sich niemals mehr als ein Elektron
im selben Quantenzustand befinden”
(schwachere Formulierung des Ausschluss-Prinzips/Pauli-Verbots)

= Hangt mit Eigenschaften der Elektronen, nicht der Atome zusammen;
= Gilt fur alle Elektronensysteme (z.B. auch flr Elektronen in Metallen)

Ursache: Nichtunterscheidbarkeit der Elektronen = Symmetrie der
Gesamtwellenfunktion W

Bsp.: Antisymm. Wt mit 2 Elektronen im selben Quantenzustand o

1 !
Wp = ﬁ[wa Dv, (@ -v,Ov,(2)]=0



6.10.2 Das Ausschluss-Prinzip (Pauli-Verbot)

= Zwei Teilchen in antisymm. Gesamtwellenfunktion kénnen sich nicht im
identischen Quantenzustand befinden, d.h. gleiches n,/,m,,m, haben

Verallgemeinerung auf mehr als 2 Elektronen oder auf Elektronen mit WW
maoglich!
BAntisymm. Wellenfunktionen gehorchen dem Ausschluss-Prinzip -
symm. Wellenfunktionen nicht.
SAusschluss-Prinzip aus Spektren abgeleitet (Bsp.: He)
B Konstruktion antisymmetrischer Wellenfunktionen fiir Mehrelektronen-
systeme

In Mehrelektronensystemen genigt es, dass zwei beliebige Elektronen in
allen Quantenzahlen Ubereinstimmen, d.h. gleiches n,/,m,,m; haben,
damit y; =0!



6.10.2 Das Ausschluss-Prinzip (Pauli-Verbot)

= Alternative Formulierung des Ausschluss-Prinzips:

,Ein aus mehreren Elektronen bestehendes System muss durch
eine antisymmetrische Gesamt-Eigenfunktion beschrieben werden*

(starkere Formulierung — beinhaltet sowohl die Bedingung des
Ausschlussprinzips als auch die Nichtunterscheidbarkeit der Teilchen)

Wichtige Folgerung: Ohne Ausschluss-Prinzip waren alle Elektronen im
untersten Energieniveau lokalisiert (Energieminimierung)
b kugelformige Elektronendichte-Verteilung
- Edelgasverhalten
 alle Atome wiurden sich wie Edelgase verhalten
> chemisch inert; keine chem. Verbindungen; kein Leben



6.10.2 Das Ausschluss-Prinzip (Pauli-Verbot)

Systematische Konstruktion normierter, antisymmetrischer Gesamtwellen-
funktionen fir Mehrelektronen-Systeme: die Slater-Determinante

Bsp.: Z,(Elektronenzahl) = 3

1

FUrZ,=2 = W, =$[\Va(1)\|fg(2)—\Ilg(l)wa(Z)]

Diese Wellenfunktion lasst sich kompakt in Determinanten-Schreibweise

formulieren:
v, wv,(2)
v we(2)

1

WA:\/E

Dies nennt man eine Slater-Determinante.



6.10.2 Das Ausschluss-Prinzip (Pauli-Verbot)

Slater-Determinante fur Z = 3: v, v, v, ()

Ya=—7= \Vﬁ(l) WB(Z) \VB(3) =
va v, v, (2) v Q)

ve(2) v (3)
v,(2) v,Q)

v v (3)
v, D) v, Q)

v vy (2)

~v.(2) v@) v (2

+v,(3)

}...

Determinante wird immer = 0, wenn zwei beliebige Reihen (oder Spalten)
identisch sind (generelle Eigenschaft von Determinanten) <> entspricht
dem Fall, dass sich 2 Elektronen im selben Quantenzustand befinden

= %{w qy



Fermionen versus Bosonen

Elementarteilchen gruppieren sich nach Symmetrie in 2 Klassen:

Gesamtwellenfunktion muss antisymmetrisch sein —» Fermionen
Gesamtwellenfunktion muss symmetrisch sein — Bosonen

Table 9-1 The Symmetry Character of Various Particles

Particle Symmetry Generic Name Spin (s)
Electron Antisymmetric Fermion 1/2
Positron Antisymmetric Fermion 1/2
Proton Antisymmetric Fermion 1/2
Neutron Antisymmetric Fermion 1/2
Muon Antisymmetric Fermion 1/2
o particle Symmetric Boson 0
He atom (ground state) Symmetric Boson 0
7T meson Symmetric Boson 0
Photon Symmetric Boson 1
Deuteron Symmetric Boson 1

Fermionen < halbzahliger Spin < antisymmetrisch
Bosonen <« ganzahliger Spin < symmetrisch



6.10.3 Austauschkrafte, Spin-Korrelation & Hund'sche Regel

Nichtunterscheidbarkeit der Teilchen = merkwurdige QM-Effekte

Bsp.: 2 Elektronen ohne WW (Modell flr He unter Vernachlassigung der
Coulomb-WW)

Erlaubte Gesamtwellenfunktion:

Ya = % [\VQ Dy (2) -y, Dv, (2)} antisymmetrisch

Zerlegung von Yo und Wg in Orts- und Spinanteil

Vo =Voim (Y 2) W =y, 0 -0 m, =+1/2

\VB :Wn,e,mf (X’y’ Z)°\|JmS :Wn,ﬁ,mk B ms _]7/2



6.10.3 Austauschkrafte, Spin-Korrelation & Hund'sche Regel

= 2 Moglichkeiten fir antisymmetrische Gesamtwellenfunktion

(i) Orts-Eigenfunktion antisymmetrisch (-)
X == ()

Spin-Eigenfunktion symmetrisch (+)

(il) Orts-Eigenfunktion symmetrisch (+)
X = ()

Spin-Eigenfunktion antisymmetrisch  (-)

Ortseigenfunktionen:
v, Qv, @) +v,Ov,(2)] ab=ntm,

definieren Satz

[v.Dv, () -y, v, (2)]  von raumlichen*
Quantenzahlen

Symmetrisch:

Antisymmetrisch:

it



6.10.3 Austauschkrafte, Spin-Korrelation & Hund‘sche Regel

Spin-Eigenfunktionen:
2 Einstellungsmadglichkeiten der Elektronenspins

() m,=+Y2 Spin-Up* j;
(i) m,=-1/2  Spin-Down“ @

1>

a

p

1>

Antisymmetrisch: T[oc(l)B(Z) B(l)oc(Z) CI)@ : ¢$

Singlett-Zustand: ,2gepaarte” ) Elektronenspins

Linearkombination tragt Nichtunterscheidbarkeit der Elektronen Rechnung.
Keine Kenntnis, welches Elektron T-Spin und welches {-Spin besitzt.

" vgl FuBnote auf Folie 27



6.10.3 Austauschkrafte, Spin-Korrelation & Hund'sche Regel

Austausch 152,251 = Y, =~V

1
Wi, = ﬁ[a(l)B(Z) -BO)a(2)]

152
2—>1

%[Q(Z)B(l) -B(2)a()]= %[—a(l)B(Z) +BD)a2)]=-w,,

Symmetrische Spin-Eigenfunktion: 3 Moglichkeiten
N
Vi, = a(l)a(2) CIDCI) Triplett-Zustand

Vo, =75 [0@p@+0u@] OO + GD - ungepaarter

Elektronenspins

¥, =BOBE) Lo NN IR

auf Folie 27




Physikalische Interpretation von Singlet- und Tripletzustanden

Vektordiagramme: 2 e-System: Gesamtspin-Drehimpuls:
7 §=5,+5,
= mf, S'=s'(s+Dn
o
E o— f[loa' mit S =0,1
me=0 m =-s ,—s'+1,...,s'
¥
B Spin-Mulitplizitat: M =2s"+1
Triplet , Singlet sSS=0=>M=1

Figure 9-2 Vector diagrams representing the rules for adding the quantum numbers
sy = 1/2 and s, = 1/2 to obtain the possible values for the quantum numbers s" and m;.
Left: The maximum possible value of s’ is obtained when a vector of magnitude s, is added
to a parallel vector of magnitude s,, yielding s' =s; + s, = 1/2 + 1/2 = 1. The maximum

Singlet

possible z component of this vector gives the maximum possible value of the quantum SS=1=M=3

number my, and the minimum possible z component gives the minimum possible value
of my. The intermediate values of m; (only one in this case) differ by integers. Thus the
possible values are m; = +1, 0, —1. Right: A vector of magnitude sy = 1/2 is added to an
antiparallel vector of magnitude s, = 1/2 to yield a vector of magnitude s’ =s; — s, =
1/2 — 1/2 = 0. A vector whose length is zero must have z component zero as well, so the
only possible value for mj is zero. The term triplet refers to the state s’ = 1 where three

possible values of my arise; the term singlet refers to the state s’ = 0 where only one
possible value of m; arises.

Triplet

Achtung: diese Darstellung ist eine didaktische Reduktion!



Physikalische Interpretation von Singlet- und Tripletzustanden

Anordnungsmaglichkeiten der Spins und des Gesamtspins eines 2e-Systems:

- 5

Triplet

Triplet state: Two spin angular momentum vectors of magnitudes S; = S, =
J(1/2)(1/2 + 1)A. Either can be found with equal likelyhood anywhere on a cone symmetrical
about the vertical z axis. But their orientations are correlated so that if one is found to be
pointing in a particular direction the other will be found to be pointing in the same general
direction. If their z components are both positive, §;_ = S,_= +(1/2)h, or both negative,
S1, =S,, = —(1/2)h, their sum is a total spin vector of magnitude S’ = m)h and pos-
itive z component, S, = + 1#, or negative z component, S, = — 1. If the spin vectors have
z components of opposite sign, but point in the same general direction, the total spin

vector has a zero z component, S, = 0, but still has magnitude S’ = +/1(1 + 1)A, because .

it will be found lying in the plane perpendicular to the z axis. These possibilities are
the three which can occur in the triplet state.

B P X me

S

Alle Tripletzustande
haben im wesentlichen
parallele Elektronenspins

Ursache: Spinkorrelation
= Korrelation der Spin-
orientierungen



Physikalische Interpretation von Singlet- und Tripletzustanden

Anordnungsmaglichkeiten der Spins und des Gesamtspins eines 2e-Systems:

s SN - A‘:; : o m; =0

s'=0

Singlet state: If the two spin vectors have
z components of opposite sign and pomt in essentially opposite directions the total spin

vector has zero z component, S, = 0, because it has zero magnitude, S’ = 0. This is the
singlet state. In a certain sense, the two spin vectors are out of phase in this state. In
the same sense, the two vectors are in phase in the S, = 0 triplet state. These phases

are related to the minus and plus signs occurring between the terms in the linear com-
binations of the total spin eigenfunctions.

Singlet-Elektronen haben im wesentlichen
antiparallele Elektronenspins

Ursache: Spinkorrelation
= Korrelation der Spin-
orientierungen



Physikalische Interpretation von Singlet- und Tripletzustanden

= Fundamentale Eigenschatft eines 2-Elektronen-Systems:

2 parallele Elektronenspins = symm. Spin-Eigenfunktion } Triplet
b antisymm. Orts-Eigenfunktion W, antisymm.

Konsequenz: Nahern sich 2 Elektronen so, dass sie fast identische
Ortsvariable haben

=y, ~v,(2) und
vy (D)~ v, (2)
— \Va (1)\|]b (2) ~ Wb (l)\Va (2)

Fur die antisymmetrische Orts-Eigenfunktion folgt dann

v, O, (2)— v Qv D]~ —=[w, Qv (2) — v, O, (2)] = 0

1
J2 2



Physikalische Interpretation von Singlet- und Tripletzustanden

= Sehr kleine Wahrscheinlichkeitsdichte, dass 2 Triplet-Elektronen sich nahe
kommen, d.h. sehr &hnliche Ortskoordinaten haben.

= Triplet-Elektronen ,stol3en einander ab“

keine Coulomb-Abstol3ung (Elektronen-WW wurde vernachlassigt!)
Konsequenz der Antisymmetrie-Eigenschaft der Wellenfunktion

— reiner QM-Effekt

Symmetrische Ortseigenfunktion: Umgekehrter Effekt

v, O, @)+ v, O, ()]~ % [vs v, (D) +w, (v, (2)] =

J2
=2y, v, (2)

= Wahrscheinlichkeitsdichte > 2-vy, (Dv, (2)v, Dw,(2) .
wenn 1 und 2 sich annahern



Physikalische Interpretation von Singlet- und Tripletzustanden

= Wahrscheinlichkeitsdichte, 2 Elektronen mit symm. Orts-Eigenfunktion nahe
beieinander anzutreffen, ist sehr grof3

Symm. Orts-Eigenfunktion = antisymm. Spin-Eigenfunktion (Singlet-Zustand)
= Singlet-Elektronen ,ziehen sich an”

Effekt gleich dem Wirken einer Kraft:

\

CI) > ¢ ¢—N—¢ ¢ Reiner QM-Effekt

— Austauschkraft”

Abstol3ung Anziehung  J



Zusammenhang mit Hund‘scher Regel

Hund: ,Der Grundzustand eines Atoms ist die Konfiguration mit der
groRtmaoglichen Anzahl ungepaarter Spins“ (aus Atkins)

Praziser: ,Der Grundzustand eines Atoms ist die Konfiguration mit der groéf3ten
(Spin-)Multiplizitat; gibt es mehr als einen Zustand mit der h6chsten
Multiplizitat, dann ist der Zustand mit der hdchsten Multiplizitat und
dem gro3ten Wert des Bahndrehimpulses L der energetisch niedrigste.”

Kastchenschema: T ™M
) Statt ™
25 2p 2S 2p

Effekt der Coulomb-AbstofRung der Elektronen:

2 Elektronen kommen sich in einem p-Orbital (2p,2) naher als in der
Kombination 2p,*, 2p,*

*) Nur diese Situation ist korrekt mit Spinpaarung bezeichnet; da aber zwei T oder zwei J Spins in
einem Kastchen = Orbital aufgrund des Pauliverbots nicht vorkommen kdnnen, kann man den Triplet-
zustand auch mit ,ungepaarte Spins“ bezeichnen. Die Bezeichnung ,gepaarte” Spins fur einen Singlet-
Zustand, in dem sich die Elektronen in zwei unterschiedlichen Orbitalen befinden (siehe nachste Folie)
ist streng genommen nicht korrekt und stellt eine sprachliche Vereinfachung dar.



Zusammenhang mit Hund‘scher Regel

aber:
Kastchenschema; *)
L tatt L
™ Sta ™
2S 2p 25 2p

Effekt der als Spin-Korrelation bezeichneten ,Austauschkrafte:

Eo(PP) < E(d)

2 parallele Spins stol3en sich ab, d.h. die Wahrscheinlichkeit, sie nebeneinander
anzutreffen, ist gering. D.h. im Mittel ist der Abstand r,, fiir @) groRer als fiir ¢4).

r1, — oo minimiert die Coulomb-Abstof3ung und reduziert so E,,; und damit die
Gesamtenergie des Systems.

Der Effekt der Spin-Korrelation auf die Lage der Energieniveaus lasst sich im
Termschema des He (aus He-Spektrum) veranschaulichen.



Energie-Termschema des Helium-Atoms

0

=

@

=50

-60

Energy (eV)
-
]

|
oo
L]

=90

-100 |-

-110*

@D Ohne Coulomb-WW der e
Ohne Austauschkrafte

— He=2He™

010 14| He—Angeregter Zustand (AZ)

ue'z’ 1 1
8. 2nZ 2 :ZZEn(H):ZZ-F-(—B.G eV)
0
GZ:2He*(Z=2:n=1):=>2.2? -%-(—13.6 eV) =-108.8 eV
1

AZ:He*(Zz=2;n=1):=1.2° -%2-(—13.6 eV) =-54.4 eV

He*(Z=2:n=2):=1.22. - .(-13.6 V) = —13.6 eV
2
2p - 68.0 eV

He — Grundzustand (GZ)

2S 2p
J
J
1s En (Z) -
2S
™

1s

$ = delokalisiertes Elektron; Spinorientierung beliebig



Energie-Termschema des Helium-Atoms

0

) @) @ Mit Coulomb-WW der e ; ohne Austauschkrafte
-sof- 25 2P
n=1lIl=0n=2I[=1 2p $ $ $
j_ 2s
-eor ’,;;’Ifn=1,s=a.-n=2,£=u J 0
f'f (D 1s
s =70 = Lin=2 1s He — Angeregte Zustande (AZ)
2 n=1,1=0;n=1,1=0 2p
5 _go|- 'L— 28 He — Grundzustand (G2)
;J
1y
- / 1s Elektron-Elektron-Abstol3ung
! = Entartung von 2s- und 2p-AQO's
_100}- f wird aufgehoben
/ = Energieniveaus werden angehoben
/ = (1s?, 2s?) wird weniger stark
~110'a = Ln=1 destabilisiert als (1s?, 2p?)

— E(1s?, 2st) < E(1s%, 2p)



Ursache fir E(1s!, 2st) < E(1s?, 2pt) ?

1s-Elektronen ,Uberlappen” weniger stark mit 2s-Elektronen als
mit 2p-Elektronen — vgl. radiale Aufenthaltswahrscheinlichkeiten
des H-Atoms

aw _ Ap°R*(r)
"

6_

| Tz- 11

5- 1S o~ :Q;,’
%1 =0

1 T 1 Ra:z
&=
n
E

le [ N S SR UlLJ;¢
0 2 & 6 8 10 12 % 16 UZL681{J121L16 245810121416

g B §——




Energie-Termschema des Helium-Atoms

0

Energy (eV)

] o @ ©), @ Mit Coulomb-WW der e
—s0f- Mit Austauschkraften
n=1l=0n=2,[=1 .
O i ) | |
~60|— /,,’/T——-ﬂ:'-:\smguet Austauschkrafte (= Spinkorrelation)
g m=bi=0n=21=0 "riplet Triplet-e- "stoRRen sich ab“
__.__/2/ = kleinere Coulomb-Abstof3ung
-7opn=tin= — Energieabsenkung
n=11=0n=11=0 Singlet-e” "ziehen sich an”
—80 |- L——— ----- <—Singlet = grollere Coulomb-Absto3ung
/ T = Energieanhebung
-9 ,," Kein Tripletzustand
/ Ursache: Symm. Spin-Eigenfunktion
~100F /’l = antisymm. Orts-Eigenf.: (1/\/5)[%(1)\4;&(2) -y, Dy, (2)]=0
/ ~ Grundzustand: beide e hatten gleiche QZ:n,/,m,

-110*n=1;n=1

Historisch: Fehlen des He-Triplet-Grundzustands = Pauli-Verbot
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