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Atome mit mehreren Elektronen
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Vielteilchensystem mit Z Elementarladungen im Kern + Z Elektronen

Bereits klassisches Problem nicht analytisch l6sbar
Elektronen wechselwirken untereinander (Ladung, Spin)
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pot 4TT€) 1=1 |T' | J=1 |Fl—77')]|
Anziehung Kern - Abstol3ung der
Elektron Elektronen

Elektronen sind ununterscheidbar (Fermionen)
-—> Pauli Prinzip
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Das Helium Atom

® Kern mit Ladung 2e, Masse my = 4my, 2 Elektronen

® Wellenfunktion W(ry,1,) héangt von Ortskoordinaten
beider Elektronen ab

ez (2 2 1
Byor =~ (24 2 - 1)
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B potentielle Energie macht Potential nicht mehr kugelsymmetrisch
- Wellenfunktion kann nicht mehr in Radialteil und Winkeltell
separiert werden
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Das Helium Atom -\\J(IT
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Naherungsansatz
B Vernachlassige e-e Wechselwirkung =2 W(ry, 1) = Y, (r)yp,(ry)
B Zwei getrennte Gleichungen flr jew. ein Elektron, analog zu H- Atom
B Mit Z = 2 folgt fUr den tiefsten Zustand (beide e in n=1):
E=-27°Ey =-2%4%13.6eV =109 eV

® Experimenteller Wert:  E,,, = 79eV

® Berucksichtige nun Abschirmung des Coulombpotenzials Pe*‘e%
des Kerns durch jew. anderes Elektron 5.

Effektive Kernladung (Z — S)e mit Abschirmungskonstante S RaleR)= Ay ¥iai2
Mit S = 0,66 erhalt man experimentellen Wert
® Abschirmung wird flr hohere Orbitale grofer
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Symmetrie der Wellenfunktion

® Ortswellenfunktion
W(n.l, my;ny, l, my) = 1 (a)yp,(b)

B Vertauscht man beide Elektronen

= P1(b)Y,(a)

B Elektronen sind nicht unterscheidbar, d.h. es
muss gelten

W= WP W= by

® Brauche also Linearkombinationen
= P, (a)y,(b) + P, (a)p1(b)
Ve =1, (@)y,(b) — P, (a)y(b)

® FUr Elektronen im selben Zustand a = b

¥a =y (a)P,(a) — P, (a)pi(a) =0
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nicht

unterscheidbar

Zwei Elektronen mit selben
Quantenzahlen werden durch eine
symmetrische rdumliche
Wellenfunktion beschrieben
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Spinfunktion
W Betrachte zusatzlich Elektronenspin s = 1/2
® Definiere Spinfunktionen y* - m, = +%
- 1

X —mg=—7
B Spins koppeln zu Gesamtspin S = s; + s, mit |S| =/S(S + 1A
® S =1:Triplett Zustand
® Parallele Spins: y; = x{ x3 = Ms=mg +m,, = +1

XZ = Xl— XZ— - MS = msl + mSZ = _1 MS_:—W (Trlp\;t-ttz-ustand)Ms_ v 7_7
® Antiparallel: Zustéande mit antiparallelen Spins (x;, x3)
und (x5 , x7) sind ununterscheidbar und identisch
1 — -
X3 = A X2 +xixi]l - Mg =mg, +mg, =0

® S = 0: Antisymmetrische Spinfunktion, Singulett Zustand

1 — -
Xa=7a 2 — x> Ms=mg +mg, =0

S=0 (Singulett-Zustand)
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Pauli Prinzip ST
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Gesamtwellenfunktion
V=W, (1) x(S, M)
Experimentelle Befunde flhren zu Postulat:
Die Gesamtwellenfunktion eines Mehrelektronensystems ist

immer antisymmetrisch gegen Vertauschung zweier Elektronen
(Pauliprinzip)

gilt fur alle Teilchen mit halbzahligem Spin: Fermionen (Elektronen, Protonen,
Neutronen)

Teilchen mit ganzzahligem Spin: Bosonen (Photonen, Phononen)
Symmetrische Gesamtwellenfunktion

Atom mit Elektronen im gleichen Zustand — symmetrische Ortsfunktion
—> antisymmetrische Spinfunktion

Ein Atom Zustand mit den Quantenzahlen (n, [, m;) kann
hochstens von 2 Elektronen besetzt werden deren Spin- %
quantenzahl sich unterscheiden missen m; = +1/2, mg, = —1/2
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Termschema des Heliumatoms
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Zwei getrennte Termsysteme die nicht
miteinander kombinieren

Singulett System — Einfachterme, S = 0
,Parahelium®

Triplett System — dreifach aufgespalten, S = 1
,Orthohelium®

grol3er Energieunterschied fir gleiche
raumliche Wellenfunktion; Ursachen:

Im Triplett haben die Elektronen wg.
Pauliprinzip einen grofReren Abstand, haufiger
auf verschiedenen Seiten des Kerns 2>
reduzierte Abschirmung, starkere Anziehung

Aufhebung der [ -Entartung: Abschirmung
nimmt fr zunehmendes [ zu
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Elektronenhillen grof3erer Atome

Verteilung der Elektronen auf Energiezustande gemalf

® Pauliprinzip
® Minimierung der Gesamtenergie

Schalenmodell

® Fir jede Hauptguantenzahl n gibt es
Y2l 4+ 1 =n? Zustande

® konnen mit je 2 Elektronen besetzt werden

® gesamte gemittelte Ladungsverteilung aller 2n? ist
kugelsymmetrisch

® Maximum der Aufenthaltswkt. bei r, = Schale

n=1 K-Schale 1s (Unterschale)
n=2 L-Schale 2s,2p
n =23 M-Schale 3s,3p, 3d
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Drehimpulskopplung, Termbezeichnung =503 oty
® In Mehrelektronenatomen spaltet Feinstruktur in mehrere Komponenten auf:
Multipletts Zahl der Einstellmoglichkeiten 2S+1
1 Elektron: S = % Doublett
2 Elektronen: §$=0,1 Singulett, Triplett
3 Elektronen: S = %% Quartett, Dublett

Russel Saunders Kopplung (LS Kopplung)

® Wenn Spin-Bahn Kopplung eines Elektrons (I;s;) klein ist gegen die Bahn-
Bahn Kopplung verschiedener Elektronen (I;1;) und Spin-Spin Kopplung (s;s;),

dann addieren sich alle Bahndrehimpulse und Spins getrennt
L=, §=2s;
B Gesamtdrehimpuls

J=L+S,|Jl=y]U+Dh
Termbezeichnung n25*iL,
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Aufbau der Atomhullen: Hundsche Regeln -\\j(".

® Erganzen das Pauli Prinzip bei der Besetzung der Einelektronenzustande

1) Volle Schalen und volle Unterschalen haben den Gesamtdrehimpuls L = 0 und
den Gesamtspin S = 0

2) Aquivalente Elektronen (gleiches [, auf m; Unterzustande verteilt) werden im
Grundzustand so eingebaut dass S maximal wird

Ursache: Zustdnde maximaler Multiplizitat liegen energetisch am tiefsten:
Antisymmetrische Ortswellenfkt fihrt zu groRerem Elektronenabstand,
geringerer Abstol3ung, starkerer Bindung
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Aufbau der Atomhullen: Hundsche Regeln -\\J(IT

3) Um maximales S zu realisieren missen Elektronen auf die Unterzustande so
verteilt werden dass L maximal wird

4) Schale weniger als halbvoll: J=|L-S| Gesamtdrehimpuls minimal
Schale mehr als halbvoll: J=L+S Gesamtdrehimpuls maximal
] p s P
SEEEE | |
KL H ] He
5 p 5 p 5 p 5 8 P 5 p 5 P - -
it DD D[ el [ el | [(Rpefere) [Ieele (4] [OHTRTt ] [
K 4 Be [ B Y c AL1 Y M o ti F HH Ne

Elektronenkonfiguration, z.B. flr Bor: 1s22s22p
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lonisierungsenergie und Atomvolumen

® [onisierungsenergie: Aufzuwendende
Energie um das am schwachsten
gebundene Elektron vom Atom zu l6sen

® Edelgase (He, Ne, Ar,...):
Abgeschlossene Schale, grofdte effektive
Kernladung

® Alkali Atome (Li, Na, K,...): einzelnes
Elektron in aul3erster Schale

® Atomvolumen steigt sprunghaft mit
Beginn neuer Schale an
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Periodensystem der Elemente

Mendelejew und Meyer um 1870
® Anordnung der Elemente nach Atomgewicht und chemischen Eigenschaften
® chem. Eigenschaften hangen von aul3eren Elektronen ab
® Ordnungszahl enspricht Kernladungszahl Z

® Periode entspricht n-ter Schale
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1 18
11,0079 2 40026
: Symbol Serie (Flachentarbe) .
1 H Legende schwarz = Feststoff Alkalimetalle Metalle G ru ppe He
blau = Flissigkeit Er i t ;
‘Wasserstaft ! Hel
22 008 2 Ordnungszahl  Atommasse rot = Gas Ubergangsmetalle  Michtmetalls 13 14 15 16 17 |- ™0
3z 698758 90122 I ot :acft“haf;mde E‘:"igene 5 108136 12,011|7 14007|8 15933|3 18,998|10 20180
. unterstrichen = radioalktiv inoide elgase
2l Li | Be ezt B C N 0 F | Ne
Lithiurm Baryllium Dighee Schraffur Bor f | Stickstoff auerstoff Fluor MNeon
0,58 053|157 185 rot=kg { m? durchgehend = nailirliches Element 204 246|255 226{3,04 125|344 1431398 170|— 050
11 22,9901z 24,305 Elehtransgativitit  Dichte schwarz = kg ! dm? schraffiert = kinstiches Element 13 26,981|14 28,085(15 3097416 32,067|17 35451|18 39,348
3| Na | Mg Al | Si P S | Cl | Ar
Natrium | Magnesium Alurinium Silicium Phosphor | Schwefel Chior Argon
@ log2 oszhar 17a 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 |1e 2rolis 234|213  2eslse  sor|ais zoilogE 17e
T [ 3spsef20 4007821 44,856 22 47g67[23 G0941f2a 51996[25 64,938[26 66,246(27 58,933[22 52693[29 s354c[30 65380(31 6972332 72631(33 74.922|31 7897235 7og04[36 =3798
24/ K | Ca | Sc Ti | V | Cr |Mn| Fe |Co| Ni [Cu| Zn | Ga | Ge | As | Se | Br | Kr
L Kaliurm Calcium Scandium Titan anadium Chrom Mangan Eisen Cobalt Mickel Kupfer Zink. Gallium Germanium Arsen Selen Brom Krypton
@ |og2 o0gefio0 155|123 292 154 4500163 11165 734[165 743|183 727]191 890188 881l19 892|165 714]181 590|201 532218 573|266 482|295 3312 375
0O |7 =54s8|3e 57,5203 58,908 40 91224[41 92906[42 959543 (©7)[44 101,07 (45 102,905(46 10842[47 107 26848 112,414 (49 114 818|50 118,711|51 121,760(52 127,60|52 126,904 |54 131 294
5\ Rb [ Sr | Y Zr [Nb |[Mo | Tc |Ru |Rh |Pd | Ag |Cd | In | Snh | Sb | Te | Xe
Rubidium Strontium Yttrium Zirconium Migk Malybdan TeffMetum | Ruthenium Rhodium Palladium Silber Cadrium Indiurn Zinn Antimon Tellur lod X¥enon
082 153|055 253120 447 133 650016 857[236 1028|119 1150|223 1237298 1245[22 1202|193 1049|169 864(178 731019096 726|205 670|266 625|21 494|286 550
55 132,806 |56 137,328 (57 138,906 (58 - 71 72 178,49(73 180,948(74 183.84(75 186,207|76 190,23|77 192,217 (78 19508579 196 967|820 200592(81 20438482 207 2|23 208,980[84 =20988|85 (210)[86  (222)
=i H
6/Cs [Ba|La " | Hf | Ta | W | Re | Os | Ir | Pt | Au H% Tl | Pb | Bi [ Po | At | Rn
Caesium Barium Lanthan unten Hafnium Tanital Wlfram Rhenium Osmium Iridium Platin Gold Quecksiber | Thallium Blei e FETETh e
078 190|089 35911 615 3 133|115 1665236 192519 210[22 226|272 2256|228 2145(254 1932|119 1355|162 1185|233 1135|202 975/20 9,20[22 7= 973
87 (223)|s8 (226)|s9  (227)[90-103  |104 (267)[105 (269)(106 (270)[107 (272)[108 (273)[108 (277)[110 (281)(111 (281)[112 (285)|113 (286)[114 (289)|115 (28E)|116 (293)[117 (294)|118 (294
o
71 Fr | Ra | Ac | sche | Rf | Db Bh | Hs | Mt | Ds
Franemm e et} UNten  |RutHEPerdium| BT -] H=etm | WEmerim  |Darfetamtum| Ro m | Copernicium | Mikariim Flerovium | Mascavium | Livermenium | Tenness | Oganesson
0,7 2logs 55011 103 ? HE 2]z il 2]z 77 2|7 ? z ? ? ? ?
58 140116 |59 140,908 |60 144,242 |61  (145)|62 150,360 |63 151,964 (64 157,25(65 158,925|66 162,500(67 164,930 |68 167,259 (69 168,934 70 173,045|71 174,967
Lanthanoide | Ce | Pr | Nd |[Pm ([Sm | Eu | Gd [ Tb | Dy | Ho | Er | Tm | Yb | Lu
Cer Praseodym Meodym PETTEITN | Samarium Europium Gadalinium Terbium Dysprosium Holrmiurn Erbiurmn Thulium Yterbium Lutetium
112 e77[113 648|134 701|113 722|117 754[12 526[12 7E9|11 B26|197 BE5(123 878/124 905125 932|111 597|127 984
o0 232032 (91 231,036(92 238,028 (92 | (237)|24 (244)(95 (243)[9s @aT)|er  (a7y|ee  (@61)[ss  (@52)la00  @sT|1o1 (@sey|io2  (269)|102  (262)
Actinoide | Th | Pa | U Pu |Am |Cm | Bk | Cf | Es | Fm | Md | No | Lr Wikipedia
e | FrdtEEMLm arm N FIOTSMMTn | ATFETemmn | e BEMEMM | C: m | EifSTETn | FERT | WETTEETm | e | LauTEeum
15 117213 154|136 1895|139 2045|113 1982199 1367[13  13F1|13 1a7e|13  1651(13 el 23 e e} 2f13 2
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Periodensystem der Elemente

Alkali Metalle (Li, Na, K, Rb, Cs)
B ein s-Elektron in der auReren Hulle: Leuchtelektron
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® schwach gebunden (effektive Abschirmung), geringe lonisierungsenergie

B Wasserstoff ahnliches Spektrum

Edelgase (He, Ne, Ar, Kr, Xe)

® voll besetzte aul3ere Schale

® hohe Anregungsgenergie (20eV fur He)
® Chemisch inaktiv

Halogene (F, CI, Br, J)
® ein fehlendes Elektron zum Schalenabschluss
® nehmen gern Elektron auf

® binden gern mit Alkaliatomen tber lonenbindung: Na + Cl > Na*Cl-
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