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Austauschwechselwirkung

Lernziele



Curie Pendel



Dipol-Dipol WW als Erklärung (?)

𝐸𝑑𝑑~0.1meV

𝐸𝑇_300𝐾~25meV



Bindungsarten: ionisch, VdW, kovalent und metallisch (u.a.)

• Ionische und VdW gehen von an Atomen lokalisierten el. aus

• Kovalente und metallische Bindungen erlaub Bewegung und Austausch

bzw. das Teilen von Elektronen

• Bspw. H2 oder O2 Molekül

Bindungen im Festkörper



Das H2 Molekül als Grundidee für Austausch-WW

LCAO Ansatz

Summe von Atomorbitalen



Das H2 Molekül als Grundidee für Austausch-WW

LCAO Ansatz

Summe von Atomorbitalen

Spiegelt eine Aufenthaltsw’keit wieder (“Coulombterm”)

Überlagerung/Inteferenz zweier Orbitale (“Austauschterm”)



Das H2
+ Molekül als Grundidee für Austausch-WW

LCAO Ansatz

Summe von Atomorbitalen

Symmetrische Lösung zeigt ein
Energieminimum!

Durch das Teilen des Elektronen in
2 atomaren Orbitalen kann die
Gesamtenergie erniedrigt warden.



Das H2 Molekül als Erweiterung - Molekülorbitalnäherung

Molekülorbitalnäherung:

Pauli-Prinzip fordert für Fermionen eine Wellenfunktion, die antisymmetrisch ist:

Produkt von Molekülorbitalen



Das H2 Molekül als Erweiterung - Molekülorbitalnäherung

Molekülorbitalnäherung:

Produkt von Molekülorbitalen

Berücksichtigt auch den Fall, wo beide Elektronen in der Nähe eines Atoms sind.
-> Unwahrscheinlich wegen Coulomb-WW

Valenzbindungsnäherung oder Heitler-London-Ansatz



Das H2 Molekül als Erweiterung - Valenzbindungsnäherung
oder Heitler-London-Ansatz

Heitler-London-Ansatz:

Produkte von Atomorbitalen
(keine Mischterme mit beiden Elektronen an einem Atom)

• Heitler-London Ansatz vernachlässigt gleichzeitige Anwesenheit beider Elektronen an einem Kern
• Enthält deshalb keinen ionischen Bindungsanteil → reine Valenzbindung



Das H2 Molekül als Erweiterung - Valenzbindungsnäherung
oder Heitler-London-Ansatz

Heitler-London-Ansatz:

Produkte von Atomorbitalen
(keine Mischterme mit beiden Elektronen an einem Atom)

• Heitler-London Ansatz vernachlässigt gleichzeitige Anwesenheit beider Elektronen an einem Kern
• Enthält deshalb keinen ionischen Bindungsanteil → reine Valenzbindung



Austausch-Wechselwirkung

Coulomb 
Integral

Exchange 
Integral

Overlap 
Integral



Austausch-Wechselwirkung

Frage: Was ist die Größe und physikalische Ursache der Austausch-WW zwischen lokalisierten 
Elektronen?

Gesamtwellenfunktion der beiden Elektronen muss antisymmetrisch sein 
• Symmetrische Spin-Funktion: Spin-Triplett, parallel Spin-Stellung
➔ antisymmetrische Ortsfunktion (Elektronen können wegen Pauli-Verbot nicht gleichzeitig auf demselben 
Gitterplatz sein)

• Antisymmetrische Spin-Funktion: Spin-Singulett, antiparallele Spin-Stellung
➔ symmetrische Ortsfunktion (Elektronen können sich auf beide Gitterplätze verteilen (delokalisieren) ohne Pauli-
Verbot zu verletzen → Erniedrigung der kinetischen Energie durch Delokalisierung ∼ ℏ2/2𝑚Δ𝑥2)

➔ Minimierung der Coulomb-Energie bestimmt Spin-Stellung

Austauschwechselwirkung:
➔ Minimierung der Coulomb-Energie unter Berücksichtigung des Pauli-Prinzips 
und der Heisenbergschen Unschärferelation
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Kooperativer Magnetismus

WW von i-tem Moment mit seinen z 
nächsten Nachbarn



Kooperativer Magnetismus - Ausblick



Ende hier
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