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Magnetismus von Hülle & Kern im B-Feld

 Paschen-Back Kopplung: im   

starken B-Feld entkoppeln &

und präzedieren separat um   

 Neuordnung des Hüllenmagnetismus & Umklappen des Kernspins

L


S


0B


J


0B


 Kernspin-Resonanz (NMR): bei

HF-Einstrahlung mit w = wL (MHz)

 Spin- Anregung & -Relaxation
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NMR Spektroskopie & MRI

0B


HF via Spule
wL

Patient

Scanner

Magnet

HF-

Spule

Tisch

 NMR: kleiner Polarisations-Effekt

LN2

(77K)

- Besetzungsunterschiede zwischen 

2 Zeeman-Niveaus (Polarisation) 

nur DF ~ 10-6 (ppm bei B0 = 1 T) 

 kleiner Polarisations-Effekt

Gradientenspule

heute: 

bis 1,1 GHz

LHe

(4K)



KIT-ETP4 20.06.2017 G. Drexlin – AK14 

7. Mehrelektronensysteme

Aufbau- Prinzip

Periodensystem 

der Elemente

He-Atom

Kopplungsarten 

von Drehimpulsen

z

L


J
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Mehrelektronensysteme – Abstoßung Hülle 

 Effekte in Mehrelektronensystemen 

- generell beobachtet man Vielkörperkräfte

 geeignete Näherungsverfahren erforderlich
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- Wechselwirkung des Kerns mit den

Hüllen-Elektronen (anziehend)

- Wechselwirkung der Hüllen-

Elektronen untereinander (abstoßend)

He-Atom
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2r


Z
12r
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Helium-4 – Theorie und Experiment

 Effekte in Mehrelektronensystemen: Näherungsverfahren 

24,6 eV

54,4 eV

- Lösung des 2-Elektronproblems     

nicht analog zum H-Atom mit   

Separationsansatz   

 Hartree-Fock-Näherungs-

Verfahren mit gemitteltem   

Potenzial

- Güte der Berechnungen lässt sich 

testen an exp. Ionisationsenergien. 

- Beispiel: He-4 Atom mit Z = 2 und 

2 Elektronen im 1s Orbital

Ionisationsenergien:

Elektron #: DE = 24,6 eV

Elektron #: DE = 54,4 eV
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Mehrelektronensysteme – Spins  

 Effekte in Mehrelektronensystemen: Spinzustände

Ah, Herr Pauli,

wir rotieren gerade :

Was machen die 

Spins der e-? 
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Ausschließungsprinzip von Pauli  

 Effekte im Helium-4 Grundzustand: Spinzustände antiparallel

 Wolfgang Pauli (1925): 

Aufstellung des Pauli-Prinzips

 Grundzustand von He nur 

mit L = 0 und S = 0

Ausschließungsprinzip: zwei Elektronen in 

einem Atom können nicht in allen 

Quantenzahlen übereinstimmen





Nobelpreis

1945

Ganz einfach,

mein Prinzip

besagt: im 

Grundzustand

antiparallel
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Grundzustand von Helium mit S = 0

 Effekte im Helium-4 Grundzustand: Spinzustände antiparallel

 Wolfgang Pauli (1925): 

in einem Orbital 

mit Quantenzahlen:

- Hauptquantenzahl n

- Bahndrehimpuls ℓ

- magnetische Quantenzahl mℓ

 Spinquantenzahl ms = + ½ oder - ½
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Mehrelektronensysteme – Spins  

 Effekte im Helium-4 Grundzustand: Spinzustände antiparallel

ID-card for He-4:

Notation He-Grundzustand

2-Elektronensystem:

L, S, J Quantenzahlen

Grundzustand: 0

11 S

2 Elektronen in 1s Orbital

n = 1, Singulett, L = 0, J = 0

J

S Ln 12 
(2S+1: Spin-Multiplizität)

und nicht 1

31 S





0

11 S
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Antisymmetrie der Wellenfunktion





 Wellenfunktion eines Quantensystems in Bezug auf Vertauschung 

von 2 Fermionen ist antisymmetrisch 





1 s Orbital von Helium

Spin up Spin downms = +½ ms = -½

Q: clubetico.org
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Antisymmetrie der Wellenfunktion

),,...,,(),,...,,( 1111 nnnn srsrPsrsr




Ort  Spin             Permutations-

operator: 1 ↔ 2

n = 1

n = 2

n = 3

n = 4

n = 5

n = 6

n = 7

Aufbau der Atome

 Wellenfunktion eines Quantensystems in Bezug auf Vertauschung 

von 2 Fermionen ist antisymmetrisch

bei Vertauschung ↔

6d

5f

1s

6p

5d

4f

6s

5p

4d

5s

4p

3d
4s

3p

3s
2p

2s

7s
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Paulisches Ausschließungsprinzip

 Wellenfunktion eines Quantensystems

von 2 Fermionen ist antisymmetrisch bei Vertauschung ↔

- Konsequenzen für Aufbau Materie:

ausgedehnte makroskopische Objekte

- Fermionen: Fermi-Energie EF

Fermi-

Kante

kz

ky

kx

EFermi

N e-

Spin up-down

Elektronen in

Festkörpern

Enrico Fermi
h3

Phasen-

raumzelle
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Pauli Prinzip – in der Astrophysik

 Degenerierte Sternmaterie 

Weiße Zwerge werden stabilisiert gegen 

den Gravitationsdruck durch 

den Entartungsdruck des 

freien Elektronengases

Entartungsdruck von Elektronen

stabilisiert Weiße Zwerge

Subramanyan 

Chandrasekhar

Nobelpreis

1983

R ~ 5000 km

Master:

Astroteilchen

e- e-

Phasenraumzelle
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Pauli Prinzip – in der Astrophysik

Entartungsdruck

bei Neutronensternen

Master:

Astroteilchen

 Degenerierte Sternmaterie 

Neutronensterne werden stabilisiert gegen den Gravitationsdruck durch 

den Entartungsdruck des freien Neutronengases

R = 10-20 km

Q: NASA

Spin = ½

http://www.google.de/url?sa=i&rct=j&q=&esrc=s&source=images&cd=&cad=rja&uact=8&ved=0ahUKEwiSuMDe1cDUAhWIchQKHcXZCYoQjRwIBw&url=http://sci.esa.int/xmm-newton/52773-artists-impression-of-magnetar-sgr-04185729/&psig=AFQjCNE2cSarzVVld53cWl_zKoFiLBo7uw&ust=1497644230644153
http://www.google.de/url?sa=i&rct=j&q=&esrc=s&source=images&cd=&cad=rja&uact=8&ved=0ahUKEwiSuMDe1cDUAhWIchQKHcXZCYoQjRwIBw&url=http://sci.esa.int/xmm-newton/52773-artists-impression-of-magnetar-sgr-04185729/&psig=AFQjCNE2cSarzVVld53cWl_zKoFiLBo7uw&ust=1497644230644153
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Fun with Facts: Pauli-Verbot in Sternen

 Für welches Volumen gilt das Pauli-Ausschließungsprinzip für 2 e-?

A) über das gesamte Sternvolumen !  

B) über ldeBroglie der beiden Elektronen !  

C) über jede Phasenraumzelle mit Volumen h3 !

C

py

h3

px

pzA

degenerierte

Materie


 

dddrrV

R

   
0

2

0 0

2 sin

B
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 Angeregte Zustände von He: Ortho- und Parazustände

8.1 Helium-Atom

1s

- ein Elektron (z.B. #) wird in ein höheres Orbital (z.B. 2s) angeregt

 Wegfall der Forderung nach antiparallelem Spin

He-4 Grundzustand:

,: je   1 1S0    (n=1, S=0, L=0, J=0)

genauer: (1s2) 1S0 -

 im 1s-Grundzustand sind in einem 

 Para-Helium Zustand mit S = 0
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 Angeregte Zustände von He: Ortho- und Parazustände

- ein Elektron (z.B. #) wird in ein höheres Orbital (z.B. 2s) angeregt

 Wegfall der Forderung nach antiparallelem Spin

He-4 angeregter Zustand:

,: 3S1    (S=1, L=0, J=1)

genauer: (1s2s) 3S1 -

 im 1s-Grundzustand,  im 2s-angeregten Zustand 

 Ortho-Helium Zustand mit S = 1 (Spin-Triplett)

Orthohelium & Parahelium

1s
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 He-Konfiguration mit antiparallelem Elektronspin = Parahelium

2s-Zustand ist metastabil

Singulett

S = 0

 
2

1

anti-symmetrische 

Spin-Wellenfunktion

Parahelium

Singulett (S = 0)

22

n 1S0 n 1P1 n 1D2 n 1F3

eV

24,5

~~

18

2

0 1

2

3
4

2

3
4 4

5

stabiler Grundzustand

20,55

3
4

metastabil
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 He-Konfiguration mit parallelem Elektronspin = Orthohelium

Orthohelium

 
2

1





Sz = +1

Sz = 0

Sz = -1

Triplett S = 1

symmetrische 

Spin-Wellenfunktion
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 He-Konfiguration mit parallelem Elektronspin = Orthohelium

nun Spin-Bahnkopplung (Feinstruktur), 2s-Zustand ist extrem metastabil

Orthohelium

metastabiles

2s Niveau

t = 7870 s

langlebigster

angeregter 

Atomzustand 

Triplett (S = 1)

n 3S1 n 3P2,1 n 3P0 n 3D3,2,1

2 3S1

3

4

3

4

2

3

4

2

3

4

2

22

eV

24,5

~~

18

2

0

19,77
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Orthohelium & Parahelium – DS = 0

 Interkombinationsverbot bei Atomen mit LS-Kopplung:

bei optischen Dipolübergängen in Mehrelektronensystemen leichter

Atome gilt Auswahlregel für Gesamtspin S:

DS = 0

Singulett

S = 0

Sz = +1

Sz = 0

Sz = -1

Triplett S = 1

- keine Spin-Umklapp-Prozesse

(s. Hyperfeinübergang bei H-Atom, 

21 cm Linie mit t = 107 a)

keine

Singulett-

Triplett

Dipol-

Übergänge
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Orthohelium & Parahelium - Anwendung

22
2 1S0

eV

~~

18

2

0 1

19,77

 Metastabile Zustände: 

ideal für Besetzungsinversion beim Laserprinzip!

stabiler Grundzustand

20,55 2 3S1

1

E
le

k
tr

o
n
s
to

ß

E
le

k
tr

o
n
s
to

ß

metastabil

- Erzeugung der Zustände über Elektronstöße (vgl. Franck-Hertz-Versuch)

metastabile 2s-Zustände von He:

 Ausgangsniveau für He-Ne Laser

Triplett
Singulett

E
n
e
rg

ie
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Orthohelium & Parahelium - Anwendung

 Metastabile Zustände: 

ideal für Besetzungsinversion beim Laserprinzip!

- Übertrag der Energie der metastabilen

He-Zustände durch He-Ne Stoßprozesse 

auf Neon-Atome 

 Erzeugung von angeregten 

Neon-Zuständen (5s und 4s) 

Übergang bei l = 632,8 nm

(s. Kap. 9.4 Laser)  

85% He

15% Ne

Laser

licht

He-Ne 

Laser
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8.2 Kopplung von Drehimpulsen

 Kopplung von Drehimpulsen in Mehrelektronen-Systemen

SLJ




z


i

isS



i

ilL


Atom

Hmm, wie

koppeln eigentlich

Drehimpulse zu J

bei Atomen? 

is


ij


il
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Kopplung von Drehimpulsen: LS und jj

 Kopplung von Drehimpulsen in Mehrelektronen-Systemen

SLJ





i

isS



i

ilL


Atom

is


ij


il


Henry Norris

Russell

Frederick

Saunders

bei leichten 

Atomen 
Z < 50

bei schweren 

Atomen 
Z > 50

z
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Kopplung von Drehimpulsen: LS und jj

 Kopplung von Drehimpulsen in Mehrelektronen-Systemen

SLJ





i

isS



i

ilL


Atom

is


ij


il


bei leichten 

Atomen 

bei schweren 

Atomen 

LS-Kopplung

jj-Kopplung

JSL

jsl

jsl















222
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jj Kopplung
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LS-Kopplung

 Russel-Saunders Kopplung in Mehrelektronen-Systemen

z


i

isS



i

ilL


Atom

- Spin-Bahn-Wechselwirkung eines 

einzelnen Elektrons i ist kleiner als die   

Kopplung der Momente         und             

untereinander

ii ls



ji ll

 ji ss





i

isS


is


S
- Spins     der einzelnen Elektronen 

koppeln zum Gesamtspin

1s
2s




i

ilL


L
il


- Bahndrehimpulse    der einzelnen Elektronen

koppeln zum Gesamtbahndrehimpuls     

1l


2l
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LS – Kopplung: Hundsche Regel 1

 Bei LS-Kopplung lässt sich aus den Hundschen

Regeln die Drehimpulskonfiguration des

Grundzustands ableiten

Na
e-e-

e-

e-

e-

e-

e-

e-

e-

e-

e-

1s

2s 2p

3s

ii ln ,

1. Hundsche Regel:

Elektronen in abgeschlossen Schalen

(1s, 2s, 2p,…) koppeln zu J = 0 mit

L = 0, S = 0 

Friedrich 

Hund
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LS – Kopplung: Hundsche Regel 2

 LS-Kopplung: 2. Hundsche Regel

- der Gesamtspin S der e- beim Auffüllen einer Schale nimmt 

den maximal möglichen Wert Smax an

- aber: Pauli-Prinzip limitiert Smax = ℓ + ½ 

 nachdem Schale halb gefüllt ist

(2ℓ+1 Werte für mℓ, davon ½) 

müssen Elektronen mit 

anti-parallelem Spin 

eingefügt werden

1s 2s       2p

mehr Spins parallel,

da dann weniger 

e-e- Abstoßung 

- die Spins der einzelnen Elektronen stehen 

möglichst parallel (geringere Abstoßung der e-)

=
2𝑙+1
2

(Smax =  3 2)

 volle Schale koppelt zu S = 0
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LS – Kopplung: Hundsche Regel 2

 LS-Kopplung: 2. Hundsche Regel

- der Gesamtspin S der e- beim Auffüllen einer Schale nimmt 

den maximal möglichen Wert Smax an

2s   2p

(Smax =  3 2)

- Elektron-Wellenfunktion  eines 2p-Orbitals:

 = (Spin ) ∙ (Bahdrehimpuls L)

symmetrisch anti-symmetrisch

Elektronen      weit von

einander       entfernt

kleinere Coulomb-Wechselwirkung

- Grundlage der 2. Regel:

Elektron-Wellenfunktion  ist antisymmetrisch

 = (Spin S) ∙ (Bahdrehimpuls L)
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jj – Kopplung 

 jj-Kopplungsschema realisiert bei schweren Atomen (z.B. Hg)

 vektorielle Addition der Gesamtdrehimpulse     einzelner Elektronen

zum Gesamt-Elektronendrehimpuls 

ij


il


- Bahndrehimpuls    und Spin    

eines einzelnen Elektrons i 

koppeln zum Gesamtdrehimpuls     

is


1l


1s


111 slj




ii ls



ji ll

 ji ss




- Spin-Bahn-Wechselwirkung

eines einzelnen Elektrons i ist 

größer als die Kopplung der 

Bahndrehimpuls- & Spin- Momente

und          untereinander 

ij


SLJ
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jj – Kopplung 

 jj-Kopplungsschema realisiert bei schweren Atomen (z.B. Hg)

 vektorielle Addition der Gesamtdrehimpulse     einzelner Elektronen

zum Gesamt-Elektronendrehimpuls 

1l


1s


111 slj




ij


SLJ




2j


2l


2s


222 slj








ij


- die Gesamtdrehimpulse     der  

einzelnen Elektronen i koppeln zum 

Gesamtdrehimpuls     der Hülle      J






N

i

ijJ
1



- bei mittelschweren Atomen 

beobachtet man Übergänge 

zwischen LS- und jj-Kopplung
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Fun with Facts – Konfiguration von Cr

 Welche Schalen-Konfiguration hat Chrom ?

A) die Konfiguration [Ar] 3d5 4s1

B) die Konfiguration [Ar] 3d4 4s2

A

3d5

1s

2s

3s

4s

2p

3p

4p

3d

4s1

B

3d4

1s

2s

3s

4s

2p

3p

4p

3d

4s2

Facts
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 Konzept der Schalenstruktur der Atomhülle 

basiert auf experimentellen Daten & theoretischen Konzepten

- Edelgase: abgeschlossene Schalen/Sub-Schalen

0        10        20        30       40   50        60       70        80       90
Z

88

He

Io
n
is

a
ti
o
n
s
e
n
e
rg

ie
 (

e
V

)

25

20

15

10

5

3218 18

Tl

[He] 2s2 2p6 

[Ne] 3s2 3p6 

[Ar] 4s1

[Ar] 3d10 4s2 4p6 

[Kr] 4d10 5s2 5p6 

[Xe] 6s2 6p6 

[Kr] 5s1

Ne

Ar Kr

Xe

[Xe] 6s1

Rn

[Ne] 

3s1

[He] 

2s1

Q: Serway/

Moses/Moyer

8.3 Periodensystem & Schalenstruktur
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Periodensystem & Schalenstruktur

 Konzept der Schalenstruktur der Atomhülle 

- spektroskopische Untersuchungen (s. Kap. 4.1) 

- Hauptquantenzahl n:

 n Werte für ℓ 

- Drehimpulsquantenzahl ℓ

 2ℓ+1 Werte für magnet. Zahl mℓ

- Spinquantenzahl s

 2 Werte

W. Pauli-card 
- Pauli-Prinzip für Orbital n

- Maximalzahl an e- in Schale n:







1

0

22)12(2
n

l

nl
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Schalenstruktur - Elektronenkonfiguration

Atom        1s   2s                     2p               Elektronenkonfiguration

Li                                                                       1s2 2s1

Be                                                                      1s2 2s2

B 1s2 2s2 2p1

C 1s2 2s2 2p2

N 1s2 2s2 2p3

O 1s2 2s2 2p4

F 1s2 2s2 2p5

Ne 1s2 2s2 2p6
Q: Serway/

Moses/Moyer
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Schalenstruktur – Madelung Schema

 Aufbauprinzip: Auffüllung von Schalen

und Unterschalen nach dem Madelung-

Energieschema

1s

2s
2p

3s
3p

4s
3d
4p

5s
4d
5p

6s
4f
5d
6p

E
n
e
rg

ie

Erwin Madelung

- Orbitale mit kleinerem (n+ℓ) Wert werden  

vor Orbitalen mit größeren Wert gefüllt

- falls (n+ℓ) Wert identisch, zuerst kleineres n

1s ⇒ 2s ⇒ 2p ⇒ 3s ⇒
3p ⇒ 4s ⇒ 3d ⇒ 4p ⇒
5s ⇒ 4d ⇒ 5p ⇒ 6s ⇒
4f ⇒ 5d ⇒ 6p ⇒ 7s ⇒
5f ⇒ 6d ⇒ 7p
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Periodensystem
Gruppe

1

2

3  4  5    6  7    8   9  10  11  12

13  14  15  16 17

18
Nichtmetalle

Übergangsmetalle

Erdalkalimetalle

E
d

e
lg

a
s
e

unbekannt

Lanthanoide

Actinoide

H
a
lo

g
e
n

e

Metalle

Halbmetalle

P
e
ri

o
d

e

Alkalimetalle

1

2

3

4

5

6

7
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Fun with Facts – battle of the elements

 Welches Element halte ich für das Wichtigste ?

A) Helium

B) Kohlenstoff
Facts

C) Silizium

D) Eisen

E) Uran

F) Technetium

Q: physicsworld.com
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Periodensystem der Atome 2019


