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° H;r mittels Born-Oppenheimer-Naherung in elektronisches und
protonisches Problem separierbar
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Einleitung es elektronischen Problems

Born-Oppenheimer-Naherung

Um das Problem I6sen zu kdnnen: , Born-Oppenheimer-Naherung*
@ Betrachte Protonen als an beliebigen, festen Orten

° ~ ~
Pi_ P _
2M; ~ 2M;

@ R wird zum Parameter
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Exakte Losung der Schrédingergleichung en des elektronischen Problems

Grenzfille

1.

Jona Dreier
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[}

constant

k:

constant g

[Slater, 1963]

Jona Dreier Seminar zur Theorie der Atome, Kerne und kondensierten Materie

HZ -Molek



Einleitung Exakte Losung der Schrédingergleichung Losungen des elektronischen Problems

Elliptische Koordinaten

uw=(n-n)/Re[-1,1;, A=(n+nrn)/R ;0

constant

A=

constant g

[Slater, 1963]

Jona Dreier Seminar zur Theorie der Atome, Kerne und kondensierten Materie

HZ -Molekiilion



Einleitung Exakte Losung der Schrédingergleichung Losungen des elektronischen Problems

Elliptische Koordinaten

w=(n-n)/Re[-1,1]; A=(n+n)/Re[l,occo, 0

constant

A=

constant g

[Slater, 1963]

Jona Dreier Seminar zur Theorie der Atome, Kerne und kondensierten Materie

HZ -Molekiilion



Einleitung Exakte Losung der Schrédingergleichung

Elliptische Koordinaten

pw=(n—-n)/Re[-11]; A=(n+n)/Re[l,cc; 6¢c]0,2n]

constant

k:

constant g

[Slater, 1963]

Jona Dreier Seminar zur Theorie der Atome, Kerne und kondensierten Materie

HZ -Molekiilion



Exakte Losung der Schrédingergleichung

Elliptische Koordinaten

Jona Dreiel Seminar zur Theorie der Atome, Kerne und densierten Materie

HZ -Molekiilion



Einleitung Exakte Losung der Schrédingergleichung Ss des elektronischen Problems

Elliptische Koordinaten

Ar=

Jona Dreier Seminar zur Theorie der Atome, Kerne und kondensierten Materie

HZ -Molekiilion



Einleitung Exakte Losung der Schrédingergleichung

Elliptische Koordinaten

A —
2
e O il U D) L et T )

Schrédingergleichung:
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Elliptische Koordinaten

Ay =
m(m[( 1)%]+%[(1_M2)%]+[ﬁ - ;ﬂ]aeﬂ)

Sch rodingergleichung:
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es elektronischen Problems

Einleitung Exakte Losung der Schrédingergleichung

Elliptische Koordinaten

Ar =

ot (10 W8]+ Ikt + ald)

2= D&+ 500

Schrédingergleichung:

Ay=[-0;-2-2
rr (&I02 - D3+ SI0 - %]+ [ + 2a1%8)
_271& 2¢ = Ey
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Elliptische Koordinaten

Ay =
m(m[( 1)%]+%[(1_M2)%]+[ﬁ - ;ﬂ]aeﬂ)

Schrédingergleichung:

Ay =[-Dr—2 - 2]y =Ep
_ 2
rrs (F02 - D3+ &l - 23] + 54 + 2215
_ 2¢ = Ev
n

e ZP-)¥+2 (1_/1’2)?9%]—’_[)\2—1 1u2]ae2

m_i_ 2R\ v =0
e~ —Kern—WW

+
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Separation in unabhangige DGL

9 0 82
HIOP =D+ F10 - 2)5+ [ + el 5t

+ [FECH) 4 or| =0

Jona Dreier Seminar zur Theorie der Atome, Kerne und kondensierten Materie

HZ -Molekiilion



Exakte Losung der Schrédingergleichung

Separation in unabhangige DGL

9 0 82
HIOP =D+ F10 - 2)5+ [ + el 5t
+ [w + 2R)\] % =0

Produktansatz: ) = L(A)M(u)©(0)

Jona Dreier Seminar zur Theorie der Atome, Kerne und kondensierten Materie

HZ -Molekiilion



Exakte Losung der Schrédingergleichung

Separation in unabhangige DGL

9 0 82
HIOP =D+ F10 - 2)5+ [ + el 5t
+ [w + 2R)\] % =0

Produktansatz: ¢ = L(A)M(u)©(6)

axu-O(0) + by, - 33( L

Jona Dreier Seminar zur Theorie der Atome, Kerne und kondensierten Materie

HZ -Molekiilion



Einleitung Exakte Losung der Schrédingergleichung Ssungen des elektronischen Problems

Separation in unabhangige DGL

9 0 82
HIOP =D+ F10 - 2)5+ [ + el 5t
+ [w + 2R)\] % =0

Produktansatz: ) = L(A)M(u)©(0)

2
A 00)+ by, T —
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Exakte Losung der Schrédingergleichung

Separation in unabhangige DGL

9 0 82
HIOP =D+ F10 - 2)5+ [ + el 5t

+ [FECH) 4 or| =0

Produktansatz: ¢ = L(A)M(u)©(6)

ax, - 0(6) + by, - Cj?,g)fo N 0(0) = ©ge™

Oszillatorgleichung mit m ganzzahlig

AuBerdem, mit p? = —R2E/4:
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Exakte Losung der Schrédingergleichung

Separation in unabhangige DGL

o) o) 82
ZIO2 - D+ &1 - A 5E + [ + =215

i [w 4 2R)\] =0
Produktansatz: ¢ = L(A)M(u)©(6)

ap OO)+ by, L2 —o L 9(f) = Ope™
Oszillatorgleichung mit m ganzzahlig

AuBerdem, mit p?> = —R?E /4:
(A2 —1)2k] + (A+2R>\ p2A2 Ag"—fl) L=0

d 2
L1 =19 + (—A+ P2 — 125 ) M =0
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Losungsfunktionen

Der weitere Losungsweg ist recht aufwandig. Die wesentlichen
Schritte sind dhnlich wie beim H-Atom.
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Einleitung Exakte Losung der Schrédingergleichung s des elektronischen Problems

Losungsfunktionen

Der weitere Losungsweg ist recht aufwandig. Die wesentlichen
Schritte sind dhnlich wie beim H-Atom.

Losungen:

M(/’ m, p, M) = Zs f:S(/’ m, p)Pr,nn—l-s(N’)

LX) = (2 = )21+ \RIP-mteP 5 g, (351)
o(f) = '™
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Nomenklatur

Die Losungen werden naher klassifiziert.
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Nomenklatur

Die Losungen werden naher klassifiziert.
1. Nach der Anzahl der Symmetrien bei Rotation um die
Kernverbindungslinie:
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Nomenklatur

Losungen des elektronischen Problems

Die Losungen werden naher klassifiziert.
1. Nach der Anzahl der Symmetrien bei Rotation um die

Kernverbindungslinie:

Im =00
Im =17
Im =26
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Einleitung xakte Losung der Schro c g Losungen des elektronischen Problems

Nomenklatur

Die Losungen werden naher klassifiziert.
1. Nach der Anzahl der Symmetrien bei Rotation um die
Kernverbindungslinie:

Im =00
Im =17
Im =26

2. Nach der Paritdt bei Spiegelung am Mittelpunkt der
Kernverbindungslinie in ungerade (Paritit (-1)) und gerade
(Paritat (+1)) Zustande.
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Einleitung xakte L g der Schradi Losungen des elektronischen Problems

Nomenklatur

Die Losungen werden naher klassifiziert.
1. Nach der Anzahl der Symmetrien bei Rotation um die
Kernverbindungslinie:

Im =00
Im =17
Im =26

2. Nach der Paritdt bei Spiegelung am Mittelpunkt der
Kernverbindungslinie in ungerade (Paritit (-1)) und gerade
(Paritat (+1)) Zustande.

3. Analog nach der Paritat bei Spiegelung an der
Mittelpunktsebene der Kernverbindungslinie. Bei Paritit (-1) wird
der Zustand mit einem , ** gekennzeichnet.
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Einleitung gergleichung Losungen des elektronischen Problems

Energiespektrum ohne Kern-Kern-Wechselwirkung
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Einleitung Losungen des elektronischen Problems

Energiespektrum mit Kern-Kern-Wechselwirkung
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Losungen des elektronischen Problems

Wellenfunktion
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Losungen des elektronischen Problems

Wellenfunktion
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Losungen des elektronischen Problems

Das elektronische Problem des H, -Molekiilion ist im Rahmen der
Born-Oppenheimer-Naherung exakt l6sbar.
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Losungen des elektronischen Problems

Das elektronische Problem des H, -Molekiilion ist im Rahmen der
Born-Oppenheimer-Naherung exakt l6sbar.

Anhand dieser Losung lasst sich nachvollziehen, wie stabile
Bindungszustiande (energetisch) begriindet sein kdnnen.
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Losungen des elektronischen Problems

Das elektronische Problem des H, -Molekiilion ist im Rahmen der
Born-Oppenheimer-Naherung exakt l6sbar.

Anhand dieser Losung lasst sich nachvollziehen, wie stabile
Bindungszustiande (energetisch) begriindet sein kdnnen.

Die exakte Losung kann zur Uberpriifung von Niherungsverfahren
verwendet werden, die fiir kompliziertere Molekiile notig sind.
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Losungen des elektronischen Problems
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Literaturverzeichnis

@ John C. Slater: Quantum Theory of Molecules and Solids,
Volume 1 (Electronic Structure of Molecules)
McGraw-Hill Book Company, Inc., New York 1963

@ Claude Cohen-Tannoudji, Bernard Diu, Franck Laloe:
Quantenmechanik, Band 2 (3. Auflage)
de Gruyter, Berlin 2007

Jona Dreier Seminar zur Theorie der Atome, Kerne und kondensierten Materie

HZ -Molekiilion



Einleitung xakte L3 er Schrédingergleic g Losungen des elektronischen Problems

Literaturverzeichnis

@ John C. Slater: Quantum Theory of Molecules and Solids,
Volume 1 (Electronic Structure of Molecules)
McGraw-Hill Book Company, Inc., New York 1963

@ Claude Cohen-Tannoudji, Bernard Diu, Franck Laloe:
Quantenmechanik, Band 2 (3. Auflage)
de Gruyter, Berlin 2007

El Henry Eyring, Douglas Henderson, Wilhelm Jost: Physical
Chemistry, An Advanced Treatise, Volume V (Valency)
Academic Press, New York 1970

Jona Dreier Seminar zur Theorie der Atome, Kerne und kondensierten Materie

HZ -Molekiilion



Einleitung Xa g g Losungen des elektronischen Problems
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@ John C. Slater: Quantum Theory of Molecules and Solids,
Volume 1 (Electronic Structure of Molecules)
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Exakte Lésung der Schrédingerg g Losungen des elektronischen Problems

An dieser Stelle bedanke ich mich fiir lhre Aufmerksamkeit.
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