Quantenchemie Weiterflilhrende Chemie

Kapitel 5: Quantenzahlen

Dreidimensionale Materiewellen kénnen nur dann existieren, wenn in
allen drei Raumrichtungen eine ganze Anzahl Wellenberge/-taler (nx,
ny, nz) im gegebenen Raum Platz finden. Die Zahlen der Auslenkungen
pro Raumrichtung sind als Faktoren in der Wellenfunktion ¥ enthalten
und werden neben dem Symbol V¥ durch Indizes angegeben. Wenn man
einen oder mehrere dieser Indizes um 1 erhoht oder verkleinert, erhélt
man eine neue Funktion, welche wiederum eine mogliche stehende
Welle darstellt. Jede dieser stehenden Materiewellen hat eine ganz be-
stimmte Energie, die von der Frequenz der Welle abhangt (Kap. 1) und
damit auch von den drei Zahlen nx, ny und nz. Die Wellen kdnnen also
nur ganz bestimmte Energiebetrdge annehmen. Die Energiebetrage sind
gequantelt (portioniert). nx, ny und nz werden Quantenzahlen genannt.

Weil der Atomkern einen kugelsymmetrischen Raum fir die Mate-
riewellen der Elektronen aufspannt und nicht einen kubischen, ist das
kartesische xyz-Koordinatensystem fiir die Beschreibung der Wellen-
funktionen nicht geeignet. Man behilft sich stattdessen mit den Kugel-
koordinaten r, 9 (kleines Theta) und ¢ (kleines Phi).

Z Anstelle der von den Kartesi-

schen Koordinaten abh&ngenden

®, 9= Quantenzahlen nx, ny, nz treten die

Winkel | 9 Quantenzahlen nr, ng, ng. In der

7>/ r ;

Quantenchemie  verwendet man

y Einbuchstabencodes fiir die drei

Quantenzahlen: n fur nr (Haupt-

¢ quantenzahl), | fir Ng (Drehim-

N pulsquantenzahl) und m fir ng

(magnetische Quantenzahl). Wahrend

die Quantenzahlen ny, ny, n; in einem kubischen Raum die jeweilige

Anzahl Schwingungsbduche in Richtung einer Koordinatenachse

angeben, ist die Interpretation von n, | und m nicht mehr so leicht

maoglich. In n ist der Abstand der grdssten Auslenkung der Welle vom

Kern enthalten. Je grdsser n ist, desto entfernter ist der Ort grosster

Aufenthaltswahrscheinlichkeit des Elektrons vom Kern. Die Funktionen

mit n = 1, 2, 3 usw. werden allgemein als Schalen K, L, M usw.

bezeichnet. Die Nebenquantenzahl | bezieht sich auf die Form der
Schalen, m auf deren Orientierung zur z-Achse.

Dreidimensionale stehende Wellen in einem gegebenen wirfelfor-
migen Kasten sind relativ einfach zu berechnen. Der zur Verfligung ste-
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hende Raum ist fir alle Frequenzen mit den verschiedenen Quanten-
zahlen derselbe. Die Verhéltnisse im Atom sind komplizierter, weil
Elektronen mit hohen Hauptquantenzahlen (hGhere Energie) mehr Raum
beanspruchen als Elektronen mit niedrigen Quantenzahlen.

Der Physiker Schrodinger (Nobelpreis 1933) stellte eine Gleichung
auf, mit der man atomare Wellenfunktionen herleiten kann. Das Resultat
ist eine ganze Palette von Wellenfunktionen Wnlm, die sich alle durch
mindestens eine Quantenzahl voneinander unterscheiden. Es sind ste-
hende Materiewellen von Elektronen. An Orten mit grosser Auslenkung
sind die Elektronen mit hdherer Wahrscheinlichkeit anzutreffen. Solche
Gebiete werden oft auch Orbitale genannt. Alle Orbitale mit ahnlicher
Energie (enthaltend Elektronen mit &hnlichem Abstand vom Kern, glei-
cher Hauptquantenzahl n aber evtl. unterschiedliche | und m) bilden zu-
sammen eine Elektronenschale.

Tabelle 5 enthélt die aus den atomaren Wellenfunktionen abgeleite-
ten Darstellungen der Orte mit erhohten Elektronenaufenthaltswahr-
scheinlichkeiten der Hauptquantenzahlen n=1 bis n=4 mit der neuen
Notation Wnm. Auf andere Darstellungsmdoglichkeiten der atomaren
Wellenfunktionen wird im néchsten Kapitel ndher eingegangen.

Fragen zu Kapitel 5

1. Arbeiten Sie mit der Tabelle 5. Wie verandern sich die Orte mit
grosster Aufenthaltswahrscheinlichkeit mit zunehmender Hauptquan-
tenzahl n?

2. T5: Wie drickt sich die Nebenquantenzahl | im rdumlichen Aussehen
der Orbitale aus? (Was haben Orbitale mit gleichem | (teilweise) ge-
meinsam?)

. T5: Was haben Orbitale mit m = 0 gemeinsam.

4. T5: Welche Werte kdénnen die Quantenzahlen annehmen? Sind sie
voneinander abh&ngig? Machen Sie eine geordnete Aufstellung der
Quantenzahlen und finden Sie allfallige Gesetzmadssigkeiten heraus.
Welche | sind bei gegebenem n moglich, welche m bei gegebenem 1?

5. Kdnnte man den Platzbedarf eines Elektrons mit grossem n mit dem
Platzbedarf eines hochfliegenden Sateliten vergleichen?

6. Eine L-Schale (n=2) setzt sich aus vier verschiedenen Orbitalen zu-
sammen, die sich in den Quantenzahlen | und m unterscheiden. Die
Orbitale haben mit Ausnahme von V100 wenig Ahnlichkeit mit dem
einfachen Kugelschalenmodell. Warum darf man die vier trotzdem als
zu einer L-Schale zugeho6rend bezeichnen?

w
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Antworten zu Kapitel 5

1. Die Orte grosster Aufenthaltswahrscheinlichkeit entfernen sich mit
zunehmender Hauptquantenzahl vom Kern. Es gibt zwar auch bei ho-
hen Hauptquantenzahlen Orte erhéhter Aufenthaltswahrscheinlichkeit
in Kernnéhe, doch sind die dusseren Raume wesentlich ausgedehnter.
Der mittlere Abstand der Elektronen vom Kern wird grésser.

2.1=0 - Kugelschalen

| =1 - Elektronendichte R4ume entlang einer Achse

| =2 - Elektronendichte R4ume entlang von zwei Achsen usw.

(Stimmt nicht in jedem Fall) Allgemein: Orbitale mit glei-
chem | haben entfernt &hnliches Aussehen.

3. Alle Orbitale mit m = 0 sind rotationssymmetrisch bezuglich der z-
Achse. Bei Orbitalen mit m <> 0 ist keine Rotationssymmetrie um die
z-Achse vorhanden.

4,

n L [m Allgemein:

1 0 0 I: Die nebenstehende Tabelle

2 2 (1) zeigt, dass mit zunehmendem n
1 0 immer mehr | mdoglich sind.
1 1 Allerdings kann | nie grosser als

3 0 0 n-1 sein.
1 1 m: m darf betragsmassig nicht
1 ?1 grosser als das zugehorige |
5 5 sein. Es sind aber negative
2 1 Zahlen mdglich. Auch hier gilt:
2 0 mit zunehmendem | sind immer
2 -1 mehr unterschiedliche m mdg-
2 -2 lich.

5. In gewissem Sinn schon, solange man sich bewusst ist, dass Elektro-
nen nicht um den Kern kreisen. Ein grosses n bedeutet zugleich eine
hohe Energie. Hochfliegende Sateliten schiesst man mit viel Energie
in den Orbit, wo sie in grosser Entfernung mit entsprechend grossem
Bahnradius die Erde umkreisen. Die hohe Energie (potentielle und
kinetische) ermdglicht einen Aufenthalt weit weg vom Anziehungs-
punkt Erde.

6. Es ist bekannt, dass die Elektronen einer Elektronenschale alle dhn-
lich stark gebunden sind und ahnlich grosse mittlere Abstdnde vom
Kern haben. Weil sich der Abstand zum Kern nur in der Hauptquan-
tenzahl n ausdriickt, gehtren alle Elektronen mit gleichem n zur sel-
ben Elektronenschale, auch wenn nur das 1=0 Orbital dem konventio-
nellen Kugelschalenmodell entspricht.



