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Übungen zur Vorlesung

Theoretische Chemie I

1. Die Wechselwirkung eines Elektrons (der Ladung e und Masse me) mit einem
homogenen Magnetfeld B ist gegeben durch

ĤWW =
e

2me

L̂B +
e

me

ŜB ,

wobei L̂ der Bahndrehimpulsoperator und Ŝ der Spindrehimpulsoperator ist. Betrachten
Sie nun ein Elektron mit Bahndrehimpuls L2 = ~2l(l+1), Lz = ~m (mit |m| ≤ l) und
Spin S2 = 3~2/4, Sz = ~/2. Welche Aussagen können Sie bezüglich einer Messung
der Wechselwirkungsenergie für diesen Zustand treffen, wenn B = (0, 0, Bz)

T ist?

2. Die Eigenfunktionen des Wasserstoffatoms sind gegeben als

Ψnlm(r, θ, φ) = NnlRnl(r)Ylm(θ, φ)

mit dem Radialanteil
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e2m
.

Die radiale Wahrscheinlichkeitsdichte ist definiert durch:∫ rmax

rmin

r2dr

∫ π

0

sin(θ) dθ

∫ 2π

0

dφ |Ψnlm(r, θ, φ)|2 =

∫ rmax

rmin

dr ρ(r)

Wir betrachten die 1s-, 2s- und 2pz-Funktionen Ψ100, Ψ200 und Ψ210.

Skizzieren Sie Ψnlm(r, 0, 0), |Ψnlm(r, 0, 0)|2 sowie die radiale Wahrscheinlichkeitsdichte
ρ(r) der drei Eigenfunktionen.



Hausaufgabe:

3. Wir betrachten Ψ100, Ψ200 und Ψ210 aus Aufgabe 2.

(a) Bestimmen Sie die Normierungskonstanten Nnl für diese drei Eigenfunktionen.

(b) Bestimmen Sie den Erwartungswert des radialen Abstandes 〈r〉 für die drei
Eigenfunktionen.

(c) Bestimmen Sie den Erwartungswert der potentiellen Energie 〈V 〉 =
〈
− e2

4πε0r

〉
für den Grundzustand Ψ100.

(d) Bestimmen Sie den Erwartungswert der kinetischen Energie 〈T̂ 〉 für den Grundzustand
Ψ100.
Hinweis: Benutzen Sie dazu die Energieeigenwerte des Hamiltonoperators aus
der Vorlesung sowie das Ergebnis aus Teilaufgabe (c).

(e) Verifizieren Sie mit Hilfe der Ergebnisse aus (c) und (d) die Gültigkeit des
Virialsatzes:

〈T 〉 = −〈H〉 = −1

2
〈V 〉

Zur Lösung der Aufgaben 2 und 3 benötigen Sie die Laguerre-Polynome:

L1
1(x) = −1, L1

2(x) = 2(x− 2), L3
3(x) = −6,

die Kugelflächenfunktionen

Y00 =
1√
4π
, Y10 =

√
3

4π
cos(θ)

sowie das Integral∫ ∞
0

dx xme−x = m! für m ∈ N.


