
Das Teilchen im Kasten (1D)

Hamiltonoperator

Potential

Schrödingergleichung

Ein Teilchen der Masse m befindet sich in einem Kasten der Länge L.

Die Wände sind unendlich hoch.



Das Teilchen im Kasten (1D): Lösung der Schrödingergleichung

Born’sche Interpretation der Wellenfunktion:

Die Aufenthaltswahrscheinlichkeit ausserhalb des Kastens verschwindet:

Schrödingergleichung (= homogene lineare Differentialgleichung 2. Ordnung)



Das Teilchen im Kasten (1D)

Allgemeine Lösung

Eigenzustände und Eigenwerte

Die Energieeigenwerte sind «quantisiert»!



Das Teilchen im Kasten (1D)

Normierung der Wellenfunktion



Das Teilchen im Kasten (1D)



Das Teilchen im Kasten (1D)



Das Teilchen im Kasten (1D)





Eigenschaften quantenmechanischer Systeme

• Das Auftreten von Quantenzahlen und der Quantisierung ist die Folge der 

zu erfüllenden Randbedingungen.

• Quantenzahlen dienen der eindeutigen Bezeichnung der Lösungen. Jede 

Lösung beschreibt einen Zustand (Wellenfunktion und Eigenwert).

• Anzahl der Quantenzahlen entspricht der Dimension des Problems.

• Nullstellen der Wellenfunktion werden als «Knoten» bezeichnet. Die 

Energie der Zustände nimmt mit der Anzahl der Knoten zu.

• Die Energie des tiefsten Zustandes wird als «Nullpunktsenergie» 

bezeichnet.

• Quantenzahlen können auch den Wert null oder negative Werte

annehmen (s. später).



Schrödinger Gleichung

Eigenzustände und Eigenwerte

Molekulare Schwingungen

Der harmonische Oszillator

m2

Rücktreibende Kraft

v Schwingsungsquantenzahl

ne Schwingungsfrequenz

we Schwingsungswellenzahl

;



Der harmonische Oszillator

Eigenzustände und Eigenwerte

Hermite Polynome



Die Hermite-Polynome



Schwingungen von mehratomigen Molekülen

• Mehratomige Moleküle besitzen mehrere «Schwingungsmoden».

• In der harmonischen Näherung beeinflussen sich diese Moden nicht und 

können unabhängig voneinander beschrieben werden.

• Jede Mode i mit der Frequenz ni kann mit einer Anzahl ni von Quanten 

angeregt sein und somit eine Energie Ei=hni(ni+1/2) zur gesamten 

Schwingungsenergie E=Si Ei beitragen.

• Die Anzahl der Schwingungsmoden kann aus der Anzahl Freiheitsgrade 

berechnet werden:

Ein Molekül mit N Atomen hat 3N Freiheitsgrade

Davon entfallen 3 auf Translationen des Schwerpunkts

und 3 auf Rotationen  3N-6 Schwingungsmoden

• Spezialfall: Lineare Moleküle: Nur 2 Rotationen  3N-5 Schwingsungsmoden



Schwingungen von mehratomigen Molekülen

Beispiel: Schwingungsmoden von SO2

w1=1151.4 cm-1 w2=517.7 cm-1 w3=1380.9 cm-1

n1=35.542 THz n2=15.531 THz n3=41.427 THz

T1=28.136 fs T2=64.387 fs T3=24.139 fs

Wellenzahlen

Frequenzen

Perioden



Schwingungswellenzahlen

Bei einer Isotopensubsitution ändert sich nur die reduzierte Masse

Die Kraftkonstante k wird durch die Isotopensubstitution nicht beeinflusst.



Der anharmonische Oszillator

wexe, weye, etc. nennt man «Anharmonizitätskonstanten».



Der anharmonische Oszillator



Das Wasserstoffatom

+Ze

-e

Schrödingergleichung für die Relativbewegung



Kugelkoordinaten

Umrechnung



Kugelkoordinaten

Umrechnung

Volumenelemente



Das Wasserstoffatom

Schrödingergleichung in Kugelkoordinaten



Das Wasserstoffatom

Lösung der Schrödingergleichung in Kugelkoordinaten

Ansatz

Einsetzen

Hängt nur von r ab Hängt nur von q,f ab

 Beide Seiten müssen gleich einer Konstanten sein.



Das Wasserstoffatom: Eigenwerte und Quantenzahlen

Quantenzahlen

Eigenfunktionen

Eigenwerte



Das Wasserstoffatom: die radialen Wellenfunktionen

Radiale Schrödingergleichung

Lösung

Bohr Radius



Das Wasserstoffatom: die radialen Wellenfunktionen

Assoziierte

Laguerre-Polynome



Das Wasserstoffatom: die radialen Wellenfunktionen

Anzahl radialer Knoten: n-l-1


