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Übungsblatt	4	
	
Abgabe	bearbeiteter	Übungszettel	bis	Freitag,	3.	November,	12	Uhr!	
	
	

Aufgabe	1:			 Bragg-Bedingung	

Zeigen	 Sie,	 dass	 die	 fundamentale	 Auswahlregel	 ! ! − 𝒌! = 𝑮!!" 	 mit	 dem	 reziproken	
!"##$%&$'#(%	 𝑮! !" 	 äquivalent	 ist	 zur	 oft	 verwendeten	 Bragg-Bedingung	 (2𝑑 !"# ! ! 𝑛𝜆!"	
Erinnern	Sie	sich	dazu	daran,	wie	der	Betrag	des	Vektors	𝑮!!" 	mit	dem	Abstand	der	Netzebenen	
mit	den	entsprechenden	Miller-Indizes	zusammenhängt.	
	
	
Aufgabe	2:	 !"##"$%&'(%)(*+,-##+,(./,.(-$-#0+"	

!"#$%#&#'()*#(+*,-.( /#%,-#(0'#$&*#'(1-232'#'.(0%#43$2'#'(5'6(7#53$2'#'( -8"#'(9:++#'.(59(
!"#$%&'%()*%)("+",-./&#$%&/$+/(&0)1,2.)+3&45+&678&+#&!"#$%&'%#()*+"*,-))(). 	
	
	
!"#$%&'(! !	 !"#$%#&$%'("#&)*#+),'--.&-"#%%	

!"#$%&"#'()"'*)"'+,$#*&$-%.#*-/"00"#1$#2%)3#'43#!!"##$%#&'(()*+,*-"%"+#*-.$*/0$1&%'2!" !"#$%&'
zu	 ermitteln.	 Berechnen	 Sie	 mit	 dieser	 Elektronendichte	 den	 Atomformfaktor	 des	
Wasserstoffatoms!	
	
	
Aufgabe	4:		 LCAO-Methode	beim	Doppelpotentialtopf	

Der	 Doppelpotentialtopf	 kann	 als	 einfaches	 Modell	 für	 die	 Bindung	 eines	 zweiatomigen	
Moleküls	 wie	 Wasserstoff	 H2	 betrachtet	 werden.	 Aus	 den	 Energieeigenwerten	 im	
Doppelpotentialtopf	 kann	 !"#$%&'()*+,-."/ 0+$1*+,2/ +$/ %+./ 34%+5+26(+4$/ %.&/!"#$!%&'(
!"#$%&!"#$%&'(!)*'&+,)Molekülbindung	genommen	werden.	
	
Die	 Potentiallandschaft	 !"#$ !%$ &'($ %')'%"#'*'%&'%	 Skizze	
gezeigt.	
	
!"#$ %&'(&%$ )%*$ +),,$ -"#$ +"&$ .#/%+0/,12%+&! ! ! 𝑥 + 𝑎 	
und	 φ! 𝑥 − 𝑎 	 in	 den	 beiden	 entkoppelten	
Potentialtöpfen	 gleicher	 Breite	 kennen,	 und	 diese	 Zustände	 !"#$% &'()*+'*,% &+-.% /"-% #0#'*'-%
Zuständen.	 Zur	 Erfassung	 des	 Einflusses	 der	 Kopplung	 nehmen	 wir	 an,	 dass	 man	 die	
Wellenfunktion	durch	lineare	Superposition	der	entkoppelten	Wellenfunktionen	darstellen	kann:	
	

Ψ 𝑥 = 𝑐!φ! 𝑥 + 𝑎 + 𝑐! ! ! ! ! ! !	
	
!"#$%&"' ()*+)#'%#'+)!"#$%&" '()*+,!" -./0)*,1).*" .2" ,1./)-" .!0)1,(34 -Methode	Molekülorbitale	
!"#$%&'()&%*+ ,-)(+ .)$%(//'#0$01)(23'#0)#+ 45&+ 6()+ 7")44(8()#%)#	 ! ! ! !"#$ ! ! ! !"#$%&' ()*+' ,*dem	
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man	sie	in	die	Schrödinger-! !"#$%&'()"#'*"+,+)&'-)"#'./! !!"# !! !
! ! ! ! !!" !"#$%&'()&(*(+!',%-!"

!"##$ %&'(! ! ! !"#$%&!$&#'( $!"( )"*$&+),( +!#(𝜑!∗ 𝑥 − ! !durchmultipliziert	 und	 über	 𝑥! !"#$%&!$&#'(
!"#$% &'#% ()#**'+'#,-#,! !" !"#$%&! !"# !"##$%& #'()& *'$& +',$%-$./$& *$#& ,$0122$!/$%& 3.14!$5#&
!"#$%&&"'()*'$"+,+"$%"+"')-%")./!"%)%'#!"#0'."+").%")!"#$%&!"#$%&$&'(&')!"#$%&'(')'*#'+ 	


