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2. LCAO-Ansatz: Der Festkorper als 'Riesenmolekiil’
2.1. 0-dimensionaler Fall: Atome und Molekiile (Wdh.)
2.1.1. Atomorbitale

Losungen der Schrodinger-Gleichung fiir das Wasserstoffatom
Eigenenergien: E,

Eigenfunktionen: ¢y m, = NRy1(r)x1m, (0, @)

Z=1, ap = 52.917pm (Bohr’scher Radius)

2

) z=r cos 6
=Y . .
® X=r sinB cos @ x =rsinfcos ¢
AR - y =rsinfsin ¢
Kugelkoordinaten: x~ y=rsin@sing z =1cosb
Quanten- | Orbi- KEigen- norm. Radial- norm. Winkelfunktion
zahlen | tal wert funktion sphér. Koord. kart. Koord.
nl m En Rn,l(r) Xl,ml(ea ¢) X1 ml();a %a %)
] 2 "3 1 1
10 0 1s Eq \/%e 0 N NG
; _E 1 w0 | L 1
20 0 | 2s Eo =3 . 2a8(2—£)e 0| g NG
_E 1 ~Tag V3 V3 2
21 0 2p, Eo = W%e 2a9 chose ONCE:
_E L_r "5 V3 V3 x
21 1 2px EQ = Tl 6a8 %e 2aq Q\—FSIHQCOS(Z) m;
_E 11 "5 V3 3y
21 -1 | 2py Ey =3 2\/@56 2ag 2\/_31n981n¢> 2\/E¥
— E T T
30 0 |3s Es=3% 2/ 2/m
31 0 |3p, E; = %
31 1 3px E3 = gl
31 -1 | 3py B3 =3
32 -1 | 3dyy E3 = % i—5 sin @ sin ¢ cos ¢ %f—g
32 1 3dy, E; = % i—sm@coat?co&qb %%
32 0 | 3dy, Egz% \/1 sin 6 cos 0 sin ¢ %%
32 2 | 3de E; =5 \/ 3 cos?6 — 1 %3z2r2—r2
32 -2 |3de_yp |Ez=11 /35 5in% 6 cos 2 15 x0oy”




