Physik IV Name: Gruppe:
SS2011

Ubungsblatt 10

10.1: lonisationsenergie und Autoionisierende Zustédnde des Heliumatoms

a) Die gesamte Abtrennarbeit beider Elektronen betrégt fiir den Helium-Grundzustand 79 eV.
Berechnen Sie die Abtrennarbeit des zweiten Elektrons (Ionisation des einfach geladenen He'-Ions
zum zweifach geladenen He™) und folgern Sie die Bindungsenergie des ersten (Leucht-)Elektrons.

b) Nun wird das He(1s%)-Atom wird durch Absorption von UV-Licht vom Grundzustand in den
doppelt angeregten 2s4p Zustand angeregt. Dieser zerfillt sehr schnell durch Autoionisation. Dabei
féllt ein Ele*~~~ zuriick in einen tiefer gebundenen Zustand wéhrend das andere Elektron das Atom
verlasst. N @) 1 Sie an, das 2s-Elektron bewege sich im reinen Coulomb-Feld des Kerns (Z=2) und
das 4p Elektron in einem durch das innere Elektron vollstdndig abgeschirmten Coulomb-Potential
(Kernladung Z=1).

Schitzen Sie die Bindungsenergie des angeregten Zustands ab und geben Sie die entsprechende
Energie der absorbierten UV-Strahlung an.

Wie grof ist die Energie des emittierten Elektrons wenn der autoionisierende Zustand 2s4p in ein

freies Elektron und ein He -Ton im 1s Grundzustand zerfallt?

Losung:

Bindimgsenergie des einfach gelacenen Het-Tons [Z = 2, n = 1):

Z'm, 1 z? ) )
Fas=—2 M — _py. 2 — 136eV-4=_544eV (10)

: 8egh®  n? n? )
mit der Bindungsenergie des Grundzustands des Ortho-Helinms Eye_qpn, = —79 eV folgt
Fhetencht = Fieorho — El[c-"' =—T9 eV — {_5'1"1] eV = —24.6 eV [1 1)
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10.2: Bindungsenergie des Heliumatoms

Finden Sie eine durch Variationsrechnung optimierte He-Wellenfunktion. Nehmen Sie an, dass die
Zweielektronen-Wellenfunktion W (14, 1) fiir den He-Grundzustand das Produkt zweier (jeweils auf
eins normierter) Wasserstoff-Orbitale mit einer zunéchst freien Kernladung Zy ist:

/
o) = = (22)"" exp (~Zgr/ag)

Ao

Bestimmen Sie den Parameter Zg durch Anwendung des Hamiltonoperators

2 2 2 2
H=—;—m(A1+Az)— e (i+l)+ 1 mit A=ii(rzi)=zi+a—

4mEg \1; Ty 4TTEY T2 r2ar ar ror  or?
auf W (11, 7) und Minimierung der Gesamtenergie E5 (Zg).

a) Wie grof3 ist die so berechnete totale Bindungsenergie Eg? Vergleichen Sie Thr Ergebnis mit dem
exakten Wert Ez = 79.01 eV und jenem das Sie fiir Zz = 2 erhalten.

b) Wie groB3 wire Eg fiir Zp = 2 unter Vernachlissigung des letzten Terms in H?
Hinweise:

Der Erwartungswert der Energie ist E = [ W"HY dV.
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Das Ergebnis ldsst sich kompakt schreiben mit ay = 4me, —% e -
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10.3: Gesamtwellenfunktion zweier Elektronen

Das Pauliprinzip besagt, dass sich zwei Elektronen el und e2 in einem Atom nicht in demselben
Zustand befinden, d.h. in allen Quantenzahlen (n, I, m;, m;) iibereinstimmen konnen. (Im folgenden
wird ein ,,Set* aus Quantenzahlen mit a = (Ng, ly, M) bzw. b = (ny, lp, M;p) bezeichnet.) Dieses
Prinzip bedeutet anders formuliert, dass die Gesamtwellenfunktion des jeweiligen Atoms
antisymmetrisch beziiglich der Vertauschung zweier Elektronen (el,e2) sein muss. Die
Gesamtwellenfunktion Wgesamt (1, 72) = ¥a b (71, 72) * XGesamt 1St ein Produkt aus Ortswellenfunktion
W, (71, 72) und Spinwellenfunktion ¥gesamt- Yo » (1, 72) ist eine Linearkombination aus den beiden
Einzelelektronen-Wellenfunktionen W, (#) und Wp,(#).  Xgesamt ist €ine Linearkombination aus den
moglichen Spinzustinden mg € {1, 1} der einzelnen Elektronen, also y;(1) (Spin ,,hoch®) und y,(1)
(Spin ,,runter®) fiir el und entsprechend y1(2) und y,(2) fiir e2.

Betrachten Sie ein Heliumatom mit 2 Elektronen. Damit die Gesamtwellenfunktion antisymmetrisch
ist, miissen entweder die Ortswellenfunktion symmetrisch und die Spinfunktion antisymmetrisch oder
Ortswellenfunktion antisymmetrisch und die Spinfunktion symmetrisch sein.

a) Geben Sie die symmetrische und die antisymmetrische Ortswellenfunktion an.

Losung:

gSymm. 2 f)=i(LP (PO (7)) + ¥, (F)Wa (7))
a,b 1,12 \/E a\'1l b\!2 b\'1 a\’2

i - = 1 = - - =
oL (7 7)) = 5 (WL (F)¥, (7)) — W, (R ¥ (7))

b) Geben Sie die symmetrische(n) und die antisymetrische Spinwellenfunktion(en) an.

Losung:
Xg1 = x1(1) x1(2) symmetrisch
Xg2 = %(m(l) x(2) + (1) x4 (2)) symmetrisch
Xg3 = x1(1) x1(2) symmetrisch
Xos =M 0@ -0 () antisymmetrisch

Das System aus zwei Spins hat den Gesamtspin S = S1 + §,, die Operatoren 52, S, und den
Eigenzustinden |S, mg) mit S = 0,1 und mg = —S, ... ,S. Damit gilt:

$215,mg) = S(S + 1)h2|S, mg)
§Z|51m5> = mShlslmS>

¢) Ordnen Sie die Eigenzustidnden |1,1), |1,0), |1, —1) und |0,0) den entsprechen symmetrisierten
Spinwellenfunktionen (in der Darstellung der Basis der Einzelspinzustinde) aus b) zu. Zeichnen sie
Vektordiagramme fiir alle vier Félle der Kopplung der Einzelspins zum resultierenden Gesamtspin.

Losung:

11,1) = x1(1) x1(2)

1
|1:0)E(XT(1) x0(2) + x0(1) x1(2))



11, -1) = x1(1) x1(2)
Dies sind drei symmetrische Funktionen mit S = 1 (,, Triplett®)
1
N

Dies ist eine antisymmetrische Funktion mit S = 0 (,,Singulett®)

10,0) = —=(x1(1) x1(2) — x1 (1) x1(2))

Triplett-
2Zustidnde

S=s,+s5,=1

|

Singulett-
Zustand

S=s,+s5,=0

Vorsicht bei Interpretation der Grafik (zur Erinnerung): Gesamt |§ges| ist hier nicht korrekt
repréasentiert, da in Basis {Sy, S,, mgq, My, } gezeichnet, welche kein gleichzeitiges Eigenwertspektrum
mit der Basis {Sy, S, Sges) Myes} besitzt.

d) Entscheiden und begriinden Sie aus den obigen Uberlegungen, ob Helium in seinem Grundzustand
als Singulett oder Triplett vorliegt.

Im Grundzustand befinden sich beide Elektronen, grob gesprochen (Korrelationseffekte hier nicht
betrachtet, daher eigentlich keine Orts-Produktlosung moglich ... in der Ubung diskutieren), in der
gleichen Einteilchen-Ortswellenfunktion (energetisch am giinstigsten), d.h. a=b. Daher fillt die
antisymmetrische Losung der Gesamt-Ortswellenfunktion weg, es bleibt nur die symmetrische Losung
und damit verbunden die antisymmetrische (Singulett) Gesamt-Spinwellenfunktion.



