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H-Atom: Das wichtigste im Uberblick

s Quantenzahlen:
* Entartung der Energieniveaus mit Hauptquantenzahl n: n*

* Nomenklatur der Haupt-Quantenzahl »n: ,Schalen®“ K, L, M, N, ...

* Nomenklatur der Bahndrehimpuls-Quantenzahl /:
,Orbitale” (auch ,Unterschalen“) s, p, d, f, g, ...

4 3pin:
* Experimentell: Stern-Gerlach-Versuch — Elektronen besitzen neuen
Freiheitsgrad: Eigendrehimpuls (,Spin”) mit Werten £'%h (Spin-1/2)
« Magnetisches Moment des Elektrons: gyromagnetisches Verhaltnis g, = 2
* Photon: Spin-1-Teilchen: /=1, m = +1
— Auswahlregel fir optische Ubergange im H-Atom: Al = +1

s Visualisierung: Termschema

sl=0 pl=1 dI=2
Eﬁ n=3M

N2 L —— —=m—

N=1 K =—




H-Atom: Das wichtigste im Uberblick (2)

s Feinstruktur des H-Atoms — teilweise Aufhebung der Entartung
* Spin-Bahn-Kopplung (Spin des Elektrons wechselwirkt mit
Bahndrehimpuls des Protons) — Gesamtdrehimpuls Quantenzahl j
* Relativistische Korrektur der kinetischen Energie des Elektrons
<+ Insgesamt: Energieniveaus aufgespalten nach Quantenzahlen n und j

* GrolRenordnung der Feinstrukturaufspaltung: o?*-fach kleiner als
Energieniveaus, mit ,Feinstrukturkonstante a = 1/137

s Lamb-Verschiebung (QED-Effekt)
Elektron emittiert und absorbiert virtuelle Photonen
— Anderung der Lokalisierung: Verschiebung der Energieniveaus
Grolenordnung der Verschiebung: a®

s Wechselwirkung mit magnetischem Moment des Protons (Proton-Spin)
— Hyperfeinstruktur (2000 Mal kleiner als Feinstrukturaufspaltung)
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8. Atome mit mehreren Elektronen

Komplikationen im Vergleich zum Wasserstoff:

s Vielteilchensysteme mit Z Elementarladungen im Kern und Z Elektronen
Bewegungsgleichungen sind schon klassisch nicht analytisch geschlossen |osbar

s Elektronen wechselwirken untereinander (Ladung, Spin)

2 A

V(7. 7) = 41670<Z(|n Z In—ml))

1=1

\ ) U
Y

Anziehung AbstoBung
Kern-Elektronen der Elektronen

s Elektronen sind ununterscheidbar (Fermionen)
— Berucksichtigung des Pauli-Prinzips



8.1 Beispiel Helium

Helium (chem. Symb. He):
s Kern bestehend aus je zwei

Protonen und Neutronen my, = 3727 MeV/c?

— 2 Elektronen mg = 2 - 511 keV/c?

s Krafte: Coulomb-Anziehung von Kern und Elektronen

Coulomb-AbstoRBung der Elektronen
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8.1 Beispiel Helium

Helium (chem. Symb. He):
s Kern bestehend aus je zwei

Protonen und Neutronen my, = 3727 MeV/c? —f
— 2 Elektronen me = 2 - 511 keV/c? 39 1 I
s Krafte: Coulomb-Anziehung von Kern und Elektronen 7,
o
Coulomb-AbstoRBung der Elektronen e
e? /2 2 1
V(T 777 = — |\ =5+t = — 5=
(71, 72) 4o (|”'“1| ]G —?“2|)

Helium
— ist chemisch ein Edelgas — d. h. es geht keine chemischen Bindungen ein
— ist nach Wasserstoff das zweithaufigste Element im Universum

— wird auf der Erde standig aus radioaktiven Zerfallen erzeugt
He-Kern = a -Teilchen

— kommt haufig in der Sonne vor,
dort wurde es auch spektroskopisch
entdeckt (helios= Sonne)

400 nrm A50 nm 00 nirm 250 nm BOO nrm B50 nim F00 nrm

Spektrallinien von He



Beispiel Helium: Naherung 1

Vernachlassigung der Elektron-Wechselwirkung
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Beispiel Helium: Naherung 1

Vernachlassigung der Elektron-Wechselwirkung

2
e 2 2 1
V B Y E — ( — — T — — )
"L = e \m YR T G

Produktansatz: w(f’l, 'F’g) = %(771) : !02("“3)

— zwei getrennte stationare S.-Gl. fur jedes der Elektronen

pe’

2(4meq)?h?n?

Ele =2.22FENmit B! =

Grundzustand:
El' = —13.6eV — E'® = —-2.2%13.6eV = —108.8¢eV

Vergleich mit gemessener Energie fur vollstandige lonisation:
Eion = 78.9eV  Vorhersage ~40% zu grofR !
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Elektronen im Grundzustand bilden kugelformige Ladungsverteilung
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Beispiel Helium: Naherung

Elektronen im Grundzustand bilden kugelformige Ladungsverteilung

Annahme: vollstandige Abschirmung der Kernladung durch eines der Elektronen

— EMe=1.2°2EY = —54.4eV  Vorhersage ~30% zu klein !

Annahme: teilweise Abschirmung der Kernladung durch eines der Elektronen

Jeff — Zeff - €

— B = (Z?+Z%)E mit Z =2

n

EHe
— Zeff:\/ n__ 72

mit £X° = 78.9eV — Z.g ~ 1.34

Mit dieser Naherung kann man Zustande eines Elektrons im Helium-Atom berechnen,
wenn sich das andere im Grundzustand befindet: ny=1,2,...; n, =1
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Helium: Naherungsweise Losung

Konstruktion der Wellenfunktion fur Naherung:
— Pauli-Prinzip: Gesamtwellenfunktion antisymmetrisch (s. zwei Teilchen im Kasten)

* Orts-Wellenfunktion (77, 7%) als Linearkombination aus Produkten
der Einteilchen-Wellenfunktionen 1 (1), ¢2(2),41(2),42(1)

« Spin-Wellenfunktion x(1,2)
als Produkt aus zwei Spin-Wellenfunktionen yq - y5
mit den vier moglichen Werten

[N I - U (o I e R (g

Damit konnen (bzgl. Teilchenaustausch) symmetrische und
antisymmetrische Wellenfunktionen konstruiert werden !

¢(17 2) — w(Flv 772) ' X(lv 2)
\ J \ )
Y Y

raumlicher Spin-Wellen-
Anteil funktion
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8.2 Exkurs: Addition von Drehimpulsen

Klassische Mechanik: vektorielle Addition J = L + Lo + . ..

Quantenmechanik: welche Operatoren entsprechen Observablen,
die gleichzeitig gemessen werden konnen ?

ein Drehimpuls: <E2> = (04 1)R?, <EZ> = mh
zwei Drehimpulse: <j2> 9 <fz> —?
formale Losung (in der theoretischen Physik)'

Transformation der Elgenfunktlonen von L L1,Z und 1:3, IA,Z,Z
zu Eigenfunktionen von J2, J, L%, L2

—  J?, T, L? und Zg sind gleichzeitig messbare Observable




Exkursion: Addition von zwei Spins

Addition von zwei Spins: S = S1 + 52

S1: 81 = 5,Mg1 = L5 o
- . %’ i o % Kombinationen s=0 und s=1
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Exkursion: Addition von zwei Spins

Addition von zwei Spins: S = S1 + 52

S1: 81 = 5,Mg1 = L5 o
- . %’ i o % Kombinationen s=0 und s=1
So i S2 = 35,Mg2 =135

S=0.



Exkursion: Addit
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Addition von zwei Spins: S = S1 + 52
§1 . S1 — %,m = :IZ%
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S=0.
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Exkursion: Addit

Addition von zwei Spins: § = §1 + $2
§1 . S1 — %,m = :I:%
§2 . SS9 — 39 Mg o = :':§

s=0:
s=0: ein Zustand - ,Singulett”

on von zwel Spins

} Kombinationen s=0 und s=1

Xs =

(!T>H> — 4> 1>)

— antisymmetrisch



Exkursion: Addition von zwei Spins (2)

+ 1
i% } Kombinationen s=0 und s=1
2



S=1.

Exkursion: Addition von zwei Spins (2)

} Kombinationen s=0 und s=1



Exkursion: Addition von zwei Spins (2)

Addition von zwei Spins: S = S1 T+ S2
> . 1 _ 1

S1: 81 = ?7ms,1 = i?

2! §2=35,Ms2 = T35

S=1.

} Kombinationen s=0 und s=1
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Exkursion: Addition

Addition von zwei Spins: S = S1 T+ S2
> . 1 _ 1

S1: 81 = ?7ms,1 = i?

2! §2=35,Ms2 = T35

S=1.

s=1: drei Zustande — ,Triplett* <

von zweli Spins (2)

} Kombinationen s=0 und s=1

10 _ 1
X —ﬂ(\T>|¢> + 1> 1>)




S=1.

Exkursion: Addition

s=1: drei Zustande

— Triplett* <

von zweli Spins (2)

} Kombinationen s=0 und s=1

10 _ 1
X —ﬂ(\T>|¢> + 1> 1>)

— symmetrisch



Exkursion: Addition von Bahndrehimpuls und Spin

Spin-Bahnkopplung f: L+5§ furi=1

O

E;z_lml ~1,0,1
§:5=2xm j:%

} Kombinationen j=" und j=1%
27



Exkursion: Addition von Bahndrehimpuls und Spin

Spin-Bahnkopplung f: L+5§ furi=1

Wy Ny
|
S
|
|
—_
(=
—_

} Kombinationen j=" und j=1%

j=:
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Exkursion: Addition von Bahndrehimpuls und Spin
Spin-Bahnkopplung j L+5 fuari=1

} Kombinationen j=" und j=1%

j=%:

zwei Zustande — ,Dublett mit mj=i1/2

j=1%:



Exkursion: Addition von Bahndrehimpuls und Spin

zwei Zustande — ,Dublett mit mj=i1/2

j=1%:  analoge Konstruktion
vier Zustande — ,Quartett® mit m; = 1%, V2, Vo , 172



Exkursion: Addition von Bahndrehimpuls und Spin

Spin-Bahnkopplung j L+5 fuari=1

L:l=1m; =-1,0,1 o , ,
g — %’ms _ j:% } Kombinationen j=" und j=1%
J=% Y |
=+ Y%
zwei Zustande — ,Dublett” mit m;= 17
j=1%:  analoge Konstruktion

vier Zustande — ,Quartett® mit m; = -1, -V, Yo, 1Y%

allgemein Addition von Drehimpulsen [y und b jox =l * o, jmin =1l — b |
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Helium: Antisymmetrische Wellenfunktion

w(lv 2) — w(fla 552) ' X(lv 2)

1. symmetrische Ortswellenfunktion, antisymmetrische Spinwellenfunktion
Grundzustand n =1, [=0, m=0 fur beide Elektronen: symmetrisch
— antisymmetrische Wellenfunktion fur Spin-Anteil

antisymmetrisches Singulett, S=0

L: S(L=0), P(L=1), D(L=2), ...

in ,spektroskopischer Notation®: n123+1Lj 25+1: Multiplizitat. 1. 3

z. B. Grundzustand Helium: n; =1, n, =1,s=0 — 11§,
2. antisymmetrische Ortswellenfunktion, symmetrische Spinwellenfunktion

z.B. Zustand: n;=2,n,=1, I1=1,=0, s4+s,=1 — 23§,

Anmerkung: es gibt auch die Konfiguration 21§,
mit symmetrischer Orts- und antisymmetrischer Spinwellenfunktion



Helium: optische Uberginge
Singulett- und Triplett-Ubergange im He-Emissionspektrum

3°P
?
875,
728,1 nm 706,5 nm
2'p, 0
1
2

1083 nm 230
2%S.

Optische Ubergénge zwischen
Singulett- und Triplett-System
nicht moglich, da sich auch der
Spin eines Elektrons andern
musste.

Demtroder, Experimentalphyisk 3, Springer 2016

Anmerkung: Historisch zwei verschieden Arten von He
angenommen, ,Para“- und ,Ortho“-Helium



Pause

und Zeit fur Fragen ?



8.3 Periodensystem der Elemente

Historisch: Anordnung der chemischen Elemente nach ahnlichen Eigenschaften.

s=Block a=Block

1 18
1 H 2 He
E Wassarsioff Helium
5 Cpe =D|O@C =2IOC o=
"(7') 2 13 14 15 16 17
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Erklarung durch die Quantenmechanik: sukzessives Auffillen von Quanten-
zustanden (Schalen und Orbitalen) unter Beachtung des Pauli-Prinzips
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Periodensystem der Elemente

Wellenfunktion fir Mehrteilchensysteme: ¢ = 1(1,2,3,...,7)

Indizes stehen dabei allg. fiir QZ fiir jedes Teilchen: x, n, [, m ,s ...

Verallgemeinerung des Pauli-Prinzips von zwei auf Z Teilchen:
Vertauschung zweier ununterscheidbarer Teilchen muss |y|? gleich lassen !
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Verallgemeinerung des Pauli-Prinzips von zwei auf Z Teilchen:
Vertauschung zweier ununterscheidbarer Teilchen muss |y|? gleich lassen !

@Ds(l,...,i,...,j,...,Z) :—I—Zﬁs(l,...,j,...,i,...,Z)
Jotal symmetrisch® bei Vertauschung beliebiger Teilchen

Wa(l, .. yiyeeige Z) = —tbs(1,.. o gy yiy . 2)

Jotal antisymmetrisch” bei Vertauschung beliebiger Teilchen

siehe Spezialfall zwei Teilchen im Kasten

Fur Fermionen, also hier insb. die Hullen-Elektronen,
muss die Wellenfunktion total anti-symmetrisch bei Vertauschung sein

In Atomen mussen sich Elektronen also in mindestens einer QZ unterscheiden !



Antisymmetrische Gesamtwellenfunktion

Eine total antisymmetrische Wellenfunktion,
die aus Produkten von Einteilchenwellenfunktionen aufgebaut ist,
|asst sich als Determinante schreiben (Slater-Determinante):

i(1)  ¥1(2) ... i(N)
01,23 Ny=c.| 2 $202) . $a(N)

bn(1) Yn(@) ... (V)




E,=16E,

E,=9E,

E,=4E,

E,

Einschub: Pauli-Prinzip

Erinnerung:

Grundzustand identischer Fermionen und Bosonen im Potentialkasten

Bosonen nehmen
niederenergetischsten Zustand ein.

— Bose-Einstein-Kondensat
(bei makroskopischer Anzahl)

E4=16E1 2 '___'* ____________________________

SR R ————

E,=4E, | " ______________________________
gl ' ‘ _____________________________

Fermionen nehmen niederenergetischsten
Zustand ein, der nach Pauli-Prinzip erlaubt

ist; Energieniveaus werden bis zur ,Fermi-
Kante“ (Fermi-Energie E ) besetzt.

— Fermi-See (bei makroskopischer Anzahl)

1S"MMM//:Sdny

so[oled/swis/suol

b/so!s/ﬁudmn'oe'smeJ—pue

[P

sooled/ep-

Wiy ap-|lamjul
1B|NWIS/ap/SIAN


https://www.st-andrews.ac.uk/physics/quvis/de/simulations/sims/particles-infwell-de/particles-infwell-de.html
https://www.st-andrews.ac.uk/physics/quvis/de/simulations/sims/particles-infwell-de/particles-infwell-de.html

Konsequenzen des Pauli-Prinzips

Pauli-Prinzip
— beruht nicht auf einer Austauschwechselwirkung zwischen Fermionen
— beschreibt eine fundamental quantenmechanische Eigenschaft von Fermionen
— bewirkt einen Druck, den sogenannten Entartungsdruck, der auftritt, wenn
Materie immer weiter komprimiert wird: Elektronen finden auf engem Raum keine
freien Zustande mehr, die sie einnehmen kdnnen, so dass Materie nicht beliebig
komprimiert werden kann

—> Stabilitat von Materie, auch von exotischen Formen wie
Weilken Zwergen und Neutronensternen
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freien Zustande mehr, die sie einnehmen kdnnen, so dass Materie nicht beliebig
komprimiert werden kann

—> Stabilitat von Materie, auch von exotischen Formen wie
Weilken Zwergen und Neutronensternen

Pauli-Prinzip essentiell zum Verstandnis der Eigenschaften von Materie:

s Ausdehnung der Atome
Materie nimmt Volumen ein (Ehrenfest, 1931; Dyson, 1967)
s Periodensystem der Elemente — Chemie
s Struktur von Festkorpern
s Verhalten von Elektronen in Festkorpern
s Ferromagnetismus



Pauli-Prinzip: Zitat Paul Ehrenfest

SWarum ist ein Kristall dick? Weil die Atome dick
sind. Warum sind sie dick? Weill nicht alle
Elektronen auf eine Schale fallen. Warum tun sie
das nicht? Wegen der elektrostatischen AbstolRung
der e~ gegeneinander? Nein! Denn dann wuirden
sie sich um hoch geladene Kerne doch noch viel
dichter stauen als sie es tun! Nein, sie tun es nicht
aus Angst vor Pauli! Und so kbnnen wir sagen:
Pauli selbst ist so dick, well das Pauliverbot qgilt!

Das wunderbare, unbegriffene.”
[Ehrenfest, Pauli-Briefwechsel Band Il, Brief 271]

[Paul Ehrenfest]

[Wolfgang Pauli]



Periodensystem der Elemente

Struktur der Elektronenhiille ist in der Quantenmechanik vollstandig festgelegt
durch die Kernladungszahl Z = Anzahl der Elektronen in der Hulle
— Sukzessives Auffullen von erlaubten Quantenzustanden mit Elektronen
(K, L, M, ... - Schalenund s, p, d, f, ... Orbitale)
— minimale Gesamtenergie
— Beachtung des Pauli-Prinzips
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Periodensystem der Elemente

Struktur der Elektronenhiille ist in der Quantenmechanik vollstandig festgelegt
durch die Kernladungszahl Z = Anzahl der Elektronen in der Hulle
— Sukzessives Auffullen von erlaubten Quantenzustanden mit Elektronen
(K, L, M, ... - Schalenund s, p, d, f, ... Orbitale)
— minimale Gesamtenergie
— Beachtung des Pauli-Prinzips
K-Schale: n=1 — nur s-Orbital, Platz fur 2 Elektronen
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Periodensystem der Elemente

Struktur der Elektronenhiille ist in der Quantenmechanik vollstandig festgelegt
durch die Kernladungszahl Z = Anzahl der Elektronen in der Hulle
— Sukzessives Auffullen von erlaubten Quantenzustanden mit Elektronen
(K, L, M, ... - Schalenund s, p, d, f, ... Orbitale)
— minimale Gesamtenergie
— Beachtung des Pauli-Prinzips
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Periodensystem der Elemente

Struktur der Elektronenhiille ist in der Quantenmechanik vollstandig festgelegt
durch die Kernladungszahl Z = Anzahl der Elektronen in der Hulle
— Sukzessives Auffullen von erlaubten Quantenzustanden mit Elektronen
(K, L, M, ... - Schalenund s, p, d, f, ... Orbitale)
— minimale Gesamtenergie
— Beachtung des Pauli-Prinzips
s K-Schale: n=1 — nur s-Orbital, Platz fur 2 Elektronen
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Periodensystem der Elemente

Struktur der Elektronenhiille ist in der Quantenmechanik vollstandig festgelegt
durch die Kernladungszahl Z = Anzahl der Elektronen in der Hulle
— Sukzessives Auffullen von erlaubten Quantenzustanden mit Elektronen
(K, L, M, ... - Schalenund s, p, d, f, ... Orbitale)
— minimale Gesamtenergie

— Beachtung des Pauli-Prinzips

s K-Schale: n=1 — nur s-Orbital, Platz fur 2 Elektronen

|

L

L
K

K| 11

T
H

L-Schale: n=2 — s-und p-Orbitale, Platz fur 2:n?> = 8 Elektronen

T‘ll

Lithium

ﬂT [+ 1
1

N Stickstoff

Tl
He

L Tl‘ | | L 1]+ | 1 ERE
K| 11 K| 11 K| 11

Berillium Bor C Kohlenstoff
L L L

K

ﬂmh [+
1l

O Sauerstoff

K

ﬂTllTllT
1

Fluor

K

i‘uluhi
R

Neon




Periodensystem: Regeln zur Auffullen der Schalen

Fragen:
Warum werden zuerst Konfigurationen mit parallelen Elektronenspins erzeugt?
Ist es egal, ob Bor das p-Elektron im Zustand m=1 oder m=0 hat?
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also das Pauli-Prinzip, und minimale Energie.
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Fragen:
Warum werden zuerst Konfigurationen mit parallelen Elektronenspins erzeugt?
Ist es egal, ob Bor das p-Elektron im Zustand m=1 oder m=0 hat?

Antwort geben die Hund‘schen Regeln

Ursachen: Die totale Antisymmetrie der Gesamtwellenfunktion der Elektronen,
also das Pauli-Prinzip, und minimale Energie.

FuUr eine geflllte Schale miussen alle moglichen Quantenzahlen belegt sein,
— es gibt gleich viele positive wie negative Orientierungen
der Bahndrehimpulse und Spins der Elektronen
Der resultierende Gesamtdrehimpuls sowie die zugehorigen
Quantenzahlen J, m,; kbnnen nur den Wert Null haben.

1. Hund‘sche Regel:



Periodensystem: Regeln zur Auffullen der Schalen

Fragen:
Warum werden zuerst Konfigurationen mit parallelen Elektronenspins erzeugt?
Ist es egal, ob Bor das p-Elektron im Zustand m=1 oder m=0 hat?

Antwort geben die Hund‘schen Regeln

Ursachen: Die totale Antisymmetrie der Gesamtwellenfunktion der Elektronen,
also das Pauli-Prinzip, und minimale Energie.

FuUr eine geflllte Schale miussen alle moglichen Quantenzahlen belegt sein,
— es gibt gleich viele positive wie negative Orientierungen
der Bahndrehimpulse und Spins der Elektronen
Der resultierende Gesamtdrehimpuls sowie die zugehorigen
Quantenzahlen J, m,; kbnnen nur den Wert Null haben.

1. Hund‘sche Regel:

Volle Schalen und Unterschalen haben den Gesamtdrehimpuls Null.




Hund sche Regeln

Parallel stehende Spins bedeuten einen symmetrischen Spinanteil der
Wellenfunktion — Antisymmetrie des Bahnanteils

Ein antisymmetrischer Bahnanteil beschreibt aber einen Zustand,
bei dem die Elektronen moglichst weit voneinander entfernt sind
— moglichst kleine Coulomb-Wechselwirkungsenergie

Da die Coulomb-Wechselwirkung grol3er als die Spin-Bahn-Kopplung ist,
ist der Zustand mit moglichst vielen parallelen Spins auch der mit der

niedrigsten Energie.

2. Hund‘sche Regel:



Hund sche Regeln

Parallel stehende Spins bedeuten einen symmetrischen Spinanteil der
Wellenfunktion — Antisymmetrie des Bahnanteils

Ein antisymmetrischer Bahnanteil beschreibt aber einen Zustand,
bei dem die Elektronen moglichst weit voneinander entfernt sind
— moglichst kleine Coulomb-Wechselwirkungsenergie

Da die Coulomb-Wechselwirkung grol3er als die Spin-Bahn-Kopplung ist,
ist der Zustand mit moglichst vielen parallelen Spins auch der mit der

niedrigsten Energie.

2. Hund‘sche Regel:

Der Gesamtspin nimmt den maximalen mit dem Pauli-Prinzip vertraglichen
Wert an, die Spins der einzelnen Elektronen stehen moglichst parallel.”




Hund sche Regeln (2)

Der mittlere Abstand eines Elektrons vom Kern wachst mit der Quantenzahl m .
Da Elektronen, die weit vom Kern entfernt sind, tendenziell auch weit voneinander
entfernt sind, wird (wie im Falle der Zweiten Hundschen Regel)

die Coulomb Wechselwirkung klein.
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3. Hund‘sche Regel:

,Erlaubt das Pauli-Prinzip mehrere Konstellationen mit maximalem
Gesamtspin , dann werden die Unterzustande mit der Magnetquantenzanhl
so besetzt, dass der Gesamt-Bahndrehimpuls maximal wird.”

Dieser Effekt ist kleiner als der durch parallele Spins.
Deshalb hat die zweite Hund'sche Regel auch Vorrang vor der dritten.




Hund sche Regeln (2)

Der mittlere Abstand eines Elektrons vom Kern wachst mit der Quantenzahl m .
Da Elektronen, die weit vom Kern entfernt sind, tendenziell auch weit voneinander
entfernt sind, wird (wie im Falle der Zweiten Hundschen Regel)
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so besetzt, dass der Gesamt-Bahndrehimpuls maximal wird.”

Dieser Effekt ist kleiner als der durch parallele Spins.
Deshalb hat die zweite Hund'sche Regel auch Vorrang vor der dritten.

Fur maximal halbvolle Schalen ist antiparallele Einstellung von Spin und
Bahndrehimpuls energetisch gunstiger. Ist die Schale mehr als halbvaoll,
lassen sich die zum Fullen der Schale notigen Elektronen als ,Locher”
auffassen, deren Bahndrehung ein im Vergleich zu Elektronen gerade
umgepoltes Magnetfeld erzeugt. Dadurch wird nun parallele Einstellung
von Spin und Bahndrehimpuls bevorzugt.



Hund sche Regeln (2)

Der mittlere Abstand eines Elektrons vom Kern wachst mit der Quantenzahl m .
Da Elektronen, die weit vom Kern entfernt sind, tendenziell auch weit voneinander
entfernt sind, wird (wie im Falle der Zweiten Hundschen Regel)

die Coulomb Wechselwirkung klein.

3. Hund‘sche Regel:

,Erlaubt das Pauli-Prinzip mehrere Konstellationen mit maximalem
Gesamtspin , dann werden die Unterzustande mit der Magnetquantenzanhl
so besetzt, dass der Gesamt-Bahndrehimpuls maximal wird.”

Dieser Effekt ist kleiner als der durch parallele Spins.
Deshalb hat die zweite Hund'sche Regel auch Vorrang vor der dritten.

Fur maximal halbvolle Schalen ist antiparallele Einstellung von Spin und
Bahndrehimpuls energetisch gunstiger. Ist die Schale mehr als halbvaoll,
lassen sich die zum Fullen der Schale notigen Elektronen als ,Locher”
auffassen, deren Bahndrehung ein im Vergleich zu Elektronen gerade
umgepoltes Magnetfeld erzeugt. Dadurch wird nun parallele Einstellung
von Spin und Bahndrehimpuls bevorzugt.

4. Hund‘sche Regel: — Schale weniger als halbvoll: J=|L-S|

(Gesamtdrehimpuls minimal)

— Schale mehr als halbvoll: J=L+S
(Gesamtdrehimpuls maximal)




Aufbau der Elektronenhtllen
Reihenfolge der Besetzung der Niveaus
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Merkschema Elektronenkonfiguration

Zeichnen:

1. s-Orbitale auf Hauptdiagonale — Schalen 1,2,3
durchnummerieren 1s
2. p-Orbitale auf 1. Nebendiagonale,
Nummerierung beginnt bei 2, da p-Obrital (I=1)
n>1 erfordert.

3. USW. ]

\J

1r\

\

Ablesen:

Zellenweise ablesen: fﬁ 3
1s 2s 2p 3s 3p 4s 3d 4p 5s.... - -3p =45 =

Elektronen verteilen:

Anzahl Zustande: (21+1) x2 Spinrichtungen 1—"7
s— max. 2 Elektronen
p—- max. 6 Elektronen ———
d- max. 10 Elektronen 7| 5 6p 75

LUSW. I

910z Jebundg ‘¢ ysiAydjejuswadx3g “Jsposwaq

Bsp: 11 Elektronen —— |, 5f 6d 8s
1s® 252 2p° 3s?
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Achtung: es gibt Ausnahmen!



Periodensystem der Elemente (2)

So werden sukzessive auch die M- und N-Schalen und damit die d- und f-Orbitale besetzt.

s=Block ad-=Bloclk

1 18
1 H 2 He
Wassersioff Helium
F -Block f-Bloc =
1 z
2 13 14 15 16 17
3 Li|4 Be 5 B (6 C|7 N|8 0|9 F|10 Ne
Lithium Benflium Bor Kohlensioff | Sadsioff Sauersioff | Fuor Nean
2 |sga1 90122 10811 12011 14007 15,999 18,388 20,180
2 22 25 2 25 2% 27 28
11 Naf12 Mg 13 Al|14 5015 P|16 S|17 CI1 18 Ar
Matrum Magnesum Aluminum | Slcum Phosphor | Schwedel Chior Argon
3 22090 24305 Gruppe 26982 28086  |30974 32065 35453 |3mmas
28 28z 283 2fai ks 286 28T 2als
3 4 5 & 7 & 9 10 11 1z
3 19 K(20 Cal21 5Scf22 Ti| 23 V(24 Cr|25 Mn|26 Fe|27 Co|28 Ni|29 Cul30 Zn|31 Ga|32 Ge|33 As|34 5Se|35 Br|36 Kr
2 Kalum Caldum Scandium | Titan vanadium | Chrom Mangan Eisen Cobalt rickel Kupler Zink Gallum Germanium | Arsen Salen Brom Krypion
II'E 4 | 33098 40,078 44 356 AT 86T 50,342 51996 54838 55845 58933 58,693 63,546 6538 63723 T264 74322 7856 79,304 &3.738
o 2/8/8l1 2/8/8i2 2/sfaf2 2/a1062 2/ 281301 208382 281482 281502 2/a16f2 2/aNan 2f3/18f2 2/8Nai3 2/anan 2/8N18)5 2/8N8/6 2mhair 2/8N18/8
37 Rb(38 Sr|39 Y140 Zr|4l MNb|42 Mo(43 Tc 44 Ru|45 Rh|46 Pd|47 Ag|48 Cd|49 In|50 Sn(51 Sb|52 Te|53 1|54 Xe
Rubidium Swondum | Yirum Zwconim | Miob Molybdin | Technedum | Ruthenium | Rhodium Palladim | Silber Cadmium | indium Znn AnEmon Telur lod Xenon
5 85468 8762 83,906 91224 92,306 9596 9831 10107 102 31 10642 10787 11241 11452 118,71 12176 12760 126.90 13129
288l | 288EE | 2/shsk | 28laoR | 281802 | 2818131 | 2818032 | 28018051 | 2818161 | 2801818 | 2818080 | 2818182 | 2818183 | 28018180 (2818185 | 28M18/18% | 28180187 | 2818188

55 Cs|56 Ba|57-71 |72 Hf|73 Ta|74 W |75 Re|76 0Os|77 Ir|78 Pt|{79 Au(80 Hg/8 TI|82 Pb|83 Bi{8 Po|[8 At|B6 Rn

Casum Banum zene Hafnium Tantal ‘Wolfram Rhenium Osmium Indmm Platn Gold Quedksiber | Thallum Blei Bismut Polonium Asat Radon
6 |13201 13733 unien 17849 180,95 18384 186,21 19023 19222 19508 196,97 200,59 204,33 20732 208,98 209,98 (210) (222)
2/anana’ enaay | 2enai3y | 2ehsiBy | 2enalkz | 28haiB2 | 280852 | 28Nalk2 | 28nalEy | 280852 | 28halk2f | 28nalk2 | 28NaE2 | 2BfaE2 | 2BiaE2 | 280s8iE2
81 &2 1042 112 122 132 1af2 152 171 18/1 182 133 1844 185 18346 187 1848
87 Fr(88 Ra|89-103 (104 Rf|105 Db|106 Sg|107 BEh|108 Hs|109 Mt|{110 Ds|111 Rg|112 Cn|113 Uut|114 Uug|115 Uup | 116 Uuh {117 Uus |118 Uuo
Francum Radum sshs Futherfodum| Cubnium Seabongium | Bohrium Hassum Meinenum | Dermstadium | Rtnigens [+ b | wm  (Ununquadium|Ununpenium |Ununhesum (Ununsepium | Ununocium
7 | {z23) 22603 unien {261} (262) {263) {262) (265) (266} {269) {272) 277} {287} (289) (283) {289) (293) {294}
2ahaizzl | 2fahalazl 2iehalazl | 2fanal | 2ehslBz | 2ehalkzl | 28haiE2 | 2ehalk | 2ishaikzf | 28halE | 280slsz0 | 2ishalBzf | 2enals | 2ehslszl | 2iehaef2! | 2BhaBal | 2
1881 18882 32/10i2 320112 3201212 3201382 32142 3201582 32171 320181 32N32 3201803 32018/ 3211885 32/18k6 320187 32N88

57 La/58 Ce|59 Pr|60 Nd|61 Pm|62 Sm|63 FEu|64 Gd|65 Tb|66 Dy|67 Ho|68 Er|69 Tm |70 Yb|71 Lu
= . . . N

wajsAsuspoliad/iim/Bio eipadiyim ap//:sdny

Lanthan Car Praseodym Samarum | Europium | Gadolnium Dysprosium | Holmium Thullum Yierbium | Luletum
Lanthanoide |13831 140,12 14031 144,24 146,30 150,36 15196 15725 15833 162,50 164,93 167 26 168,33 17306 17487
enangl | 28nakzy | 2ehak | 28nak3l | 28nakal | 2BN8RSI | 28Naks! | 28nakT | 280828 | 28skel | 28naBo’ | 28N8E1 | 2snsmEf
2z %2 alz 82 a2 alz %2 a2 afz alz a2 afz 82 a2
89 Ac |90 Th|91 Pa|92 UJ(93 MNp|94 Pu(95 Am|96 Cm |97 Bk|98 Cf|99 Es|100 Fm (101 Md 102 No|103 Lr
Acinium Thorum [Protaldmium | Uran Nepunum | Plulonium | Amencum | Cunum Berkebum | Calfomum | Emsieinium | Fenmium Mendslevium | Nobelum Lawrencum
Actinoide | (227} 23204 23104 238,03 23705 (23410) | f{24310) | (247100 {24710) | (251100 | ({25410} | (257,10} (258) {259} (260}
2shaizzl | 2iehalz | 28halEy | 2ehaiB2 | 2ehalkzl | 2fahalk2 | 2shslsz | 2ishsiEzf | 28nalEzl | 2efslsz | 2lelsiszl | 2lenalsa | 2elislszl | 2isfsiazf

18%2 181042 20/82 212 22iad2 24/8f2 2582 250082 2501042 288z i L] 3082 3188z 32i8f2 3282
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Periodensystem der Elemente (2)

So werden sukzessive auch die M- und N-Schalen und damit die d- und f-Orbitale besetzt.

s=Block d-Bloclk
oo p-Block -Bloclk =

13 14 15 16 17

3 Li|4 Be 5 B (6 C|7 N|8 0|9 F|10 Ne
Lithium Benflium Bor Kohlensioff | Sadsioff Sauersioff | Fuor hean
2 | g 90122 10811 12,011 14,007 15,999 18,988 20,180
2 22 25 2 25 2% 27 28
11 Naf12 Mg 13 Al|14 5015 P|16 S|17 CI1 18 Ar
Matrum Magnesum Aluminum | Slcum Phosphor | Schwedel Chior Argon
3 | 22990 24305 Gruppe 26982 28,086 30974 32065 35453 39,948
28 28z 283 2fai ks 286 28T 2als
3 4 5 & 7 & 9 10 11 1z
3 19 K(20 Cal21 5Scf22 Ti| 23 V(24 Cr|25 Mn|26 Fe|27 Co|28 Ni|29 Cul30 Zn|31 Ga|32 Ge|33 As|34 5Se|35 Br|36 Kr
2 Kalum Caldum Scandium | Titan vanadium | Chrom Mangan Eisen Cobalt rickel Kupler Zink Gallum Germanium | Arsen Salen Brom Krypion
II'E 4 | 33098 40,078 44 356 AT 86T 50,342 51996 54838 55845 58933 58,693 63,546 6538 63723 T2 54 74322 7856 79,304 &3.738
o /8880 2882 2i8ki2 2102 218112 28N 3L 2/8M312 28h14l2 2852 2162 2811801 281182 2/8083 21800 2B 8 2/801 856 2/BI18IT 2IB/18/8
37 Rb(38 Sr|39 Y140 Zr|4l MNb|42 Mo(43 Tc 44 Ru|45 Rh|46 Pd|47 Ag|48 Cd|49 In|50 Sn(51 Sb|52 Te|53 1|54 Xe
Rubidium Swondum | Yirum Zwconim | Miob Molybdin | Technedum | Ruthenium | Rhodium Palladim | Silber Cadmium | indium Znn Anmon Telur lod Xenon
5 | 8568 87162 23,906 91,224 92.306 95,96 3881 101,07 lozal 106,42 10787 11241 11482 11871 12176 17 60 126,90 13129
2iaiafalL 2lafafisz | 2issk2 2/giaofz | 288l | 28180131 | 28180132 | 2818151 | 2818161 | 2/8fss 2faas/l | 2fs1s1sz | 2/8lafa3 | 2faflaflai |2f18/lak | 28088k | 28lallalT | 2efsefss

55 Cs|56 Ba|57-71 |72 Hf|73 Ta|74 W |75 Re|76 0Os|77 Ir|78 Pt|{79 Au(80 Hg/8 TI|82 Pb|83 Bi{8 Po|[8 At|B6 Rn

Casum Banum zene Hafnium Tantal ‘Wolfram Rhenium Osmium Indmm Platn Gold Quedksiber | Thallum Blei Bismut Polonium Asat Radon
6 |13201 13733 unien 17849 180,95 18384 186,21 19023 19222 195,08 196,97 200,59 204,38 20732 208,98 209,98 (210) (222)
2/anana’ enaay | 2enai3y | 2ehsiBy | 2enalkz | 28haiB2 | 280852 | 28Nalk2 | 28nalEy | 280852 | 28halk2f | 28nalk2 | 28NaE2 | 2BfaE2 | 2BiaE2 | 280s8iE2
81 &2 1042 112 122 132 1af2 152 171 18/1 182 133 1844 185 18346 187 1848
87 Fr(88 Ra|89-103 (104 Rf|105 Db|106 Sg|107 BEh|108 Hs|109 Mt|{110 Ds|111 Rg|112 Cn|113 Uut|114 Uug|115 Uup | 116 Uuh {117 Uus |118 Uuo
Francum Radum sshs Futherfodum| Cubnium Seabongium | Bohrium Hassum Meinenum | Dermstadium | Rtnig [+ | 1 [Unungquadium|Uminpeniium |Ununhexium |Ununsspium | Ununocium
7 | {z23) 22603 unien {261} (262) {263) {262) (265) (266} {269) {272) 277} {287} (289) (283) {289) (293) {294}
2ahaizzl | 2fahalazl 2ehalazl | 2fanalz | 2ishslz | 2ehal | 28haBzl | 2ehaB | 2ehalkzl | 2ehalEx | 2shaiE | 2ehalBz | 28nalEz | 2Bhslsz | 2shalkal | 28halkal | 2eislEz
1881 18882 32/10i2 320112 3201212 3201382 32142 3201582 32171 320181 32N32 3201803 32018/ 3211885 32/18k6 320187 32N88

57 La/58 Ce|59 Pr|60 Nd|61 Pm|62 Sm|63 FEu|64 Gd|65 Tb|66 Dy|67 Ho|68 Er|69 Tm |70 Yb|71 Lu

wajsAsuspoliad/iim/Bio eipadiyim ap//:sdny

Lanthan Car Praseodym | Neodym Promesthium | Samanum | Europium | Gadolinium | Terbium Cysprosum | Holmium Erbium Thullum Yilerbium Ludefum
Lanthanoide |13831 140,12 14031 144,24 146,30 150,36 15196 15725 15833 162,50 164,93 167 26 168,33 17306 17487
2eNangl | 28naizy | 2ehsikzl | 28nak3l | 28nalal | 2BN8RSI | 28Naks! | 28nakT | 28Naize | 280skel | 28naBo’ | 28N8E1 | 28nsE2 | 2BnaEef
2z %2 alz 82 a2 alz %2 a2 afz alz a2 afz 82 a2
89 Ac |90 Th|91 Pa|92 UJ(93 MNp|94 Pu(95 Am|96 Cm |97 Bk|98 Cf|99 Es|100 Fm (101 Md 102 No|103 Lr
Acinium Thorum Prodaldnium | Lran Nepunium | Plulonium | Amencum | Cunum rkalium | C I msiens Fenmum Mendslevium | Nobelum Lawrencam
Actinoide | (227} 23204 23104 238,03 23705 (23410} [ {243.10) {24710} {24710} | (251,10) {25410} | (257.10) (258) {259} (260}
2shaizzl | 2iehalz | 28halEy | 2ehaiB2 | 2ehalkzl | 2fahalk2 | 2shslsz | 2ishsiEzf | 28nalEzl | 2efslsz | 2lelsiszl | 2lenalsa | 2elislszl | 2isfsiazf
188z 1af10i2 20442 1Rz 23h2 2a/8f2 25082 2582 25102 28/8lx 20082 30/af2 el 32882 32k

FUr die Chemie sind die aul3eren, nicht vollstandig besetzten Schalen relevant.


https://de.wikipedia.org/wiki/Periodensystem

Atomgrof3e

s Mit zunehmender Kernladung Z wird die Coulomb-Kraft grofer
— Atomvolumen ( = Volumen der Elektronenhtlle) nimmt ab

s Edelgase mit vollstandig gefullten Schalen haben das kleinste Volumen
# \WWenn eine neue Schale begonnen wird, steigt das Volumen sprunghaft mit Z an
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0 Atomvolumen in Abhangigkeit von der Kernladungszahl



Ionisierungsenergie
= Energie des am losesten gebundenen Elektrons

s}

I6Jauasbunuaisiuo|/im/Bio eipadiim-ap//:sdiy

1 Periode 1. lonisierungsenergie & Alkalimetalle
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Alkalimetalle: 1 Elektron in neuer Schale
—> minimale lonisierungsenergie innerhalb einer Periode
Edelgase: voll besetzte p-Orbitale
—> Maximale lonisierungsenergie innerhalb einer Periode
Unstetigkeiten: energiearme/energiereiche Elektronenkonfigurationen ,zwischendrin®
Mit wachsender Periode werden Extrema geringer, weil der Abstand vom Kern steigt


https://de.wikipedia.org/wiki/Ionisierungsenergie
https://de.wikipedia.org/wiki/Ionisierungsenergie

Chemische Eigenschaften

s Erste Gruppe: Alkalimetalle (Li, Na, K, Rb, Cs, Fr)
* 1 ,Leuchtelektron”, sonst abgeschlossene Schalen
* Abschirmung der Kernladung: Zeff = 1 — Energieniveaus wie Wasserstoff

s Vorletzte Gruppe: Halogene (F, Cl, Br, |, At)
* ein Elektron fehlt zu abgeschlossener Schale
* stabile Verbindung mit Alkalimetallen, z. B. NaCl

s Letzte Gruppe: Edelgase (He, Ne, Ar, Kr, Xe, Rn)

* Abgeschlossene Schalen (He: K-Schale abgeschlossen,
sonst p-Unterschale abgeschlossen)

— Chemisch nicht reaktiv (,inert)



Ende VL12

und Zeit fur Fragen ?
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