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Zusammenfassung

Im Folgenden soll gezeigt werden, dass die Wellenfunktionen der sp®-Hybridisierung normiert und
orthogonal zueinander sind.

Die Wellenfunktionen fiir die sp>-Hybridisierung Da die Wellenfunktionen s, py, p, und p. bereits nor-

sind gegeben {iber miert und orthogonal zueinander sind, gilt, dass

1 » Integrale tiber gemischte Terme der Form s*p,,

Y1 = 2 (S FPetPy P Z) PPy, - - - wegen der Orthogonalitdt wegfallen
1 (=0)

l,bz = E (S + Px — z)
1 » Integrale {iber Terme der Form s's, pip.,

Y3 = 3 (s xt Py — Z) .. werden wegen Normierung 1 ergeben

Vs = 1 ( —py+p ) Zunichst sei der Orthogonalitat iiber Gleichung (1)
2 v fiir die Wellenfunktionen gepriift:

normiert und orthogonal zueinander. Gezeigt wer-

den soll, dass auch die Wellenfunktionen 1, ¢,

170.3 (;md 14 normiert und orthogonal zueinander = f 1 (s S+ PyPx — PyPy — p;pz) dr
sind.

Dabei sind die Wellenfunktionen s, p,, p, und p,
f¢1¢2 dr = f¢2¢1 dr

Zwei Funktionen sind orthogonal zueinander,
wenn die Bedingung f Yipsdr = f P3P dr

fl,b;lpm dr=0 firn#m 1) = f4 ( — PyPx + Pypy PZPZ) dr

f¢1¢4dr—f¢4¢1dr

= f 1 (55 = Pipx = pipy +pip:) de

erfiillt ist. Ist die Bedingung

[wiar= [var-1 @

erfiillt, so ist y, normiert. Fasst man beides zusam-

men, so ist ein Satz von Wellenfunktionen normiert =0
und orthogonal zueinander, wenn gilt: Analog erhalt man f Pipsdr = f Pipadr =
) f Yiadt = 0. Das heifst, die Wellenfunktionen
Vnm : f Yt AT = Oum @) sind orthogonal zueinander.
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Wellenfunktion der sp3-Hybridisierung

Die Priifung der Normierung der Wellenfunktio-
nen erfolgt tiber Gleichung (2):

f Yirdr = f 'S + pipx + pyPy +pipz) AT =

)
[vapaae= [ )
)
)

1
i
}L ( dr
f Yaysdr = f }L(S*S+P§Px+PLPy+P§Pz dr
1
3l

'S + PiPx + PyPy + P2p-

1
1
1
[vignar= [ (s pips v +pp) dr=1

Die Wellenfunktionen ¢, ¢, {3 und ¢4 sind also
normiert.

Insgesamt folgt also, dass fiir die Wellenfunktionen
Y1, P2, P3 und ¢4 die Beziehung aus Gleichung (3)
erfillt ist und diese somit normiert und orthogonal
zueinander sind.
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