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ElementarElementar--physikalische Struktur physikalische Struktur WasserstoffWasserstoff--MolekMoleküülionlion (H(H22
++))1)1)

ErklErkläärung des Verlaufs der Gesamtenergie (rung des Verlaufs der Gesamtenergie (EEGesGes))
ffüür den r den 22ΣΣgg –– Zustand des HZustand des H22--MolekMoleküülsls

TEIL 1 Untersuchung des GrundbereichsTEIL 1 Untersuchung des Grundbereichs 2) 2) 

Bearbeiter:Bearbeiter:
Dipl. Ing. Martin BockDipl. Ing. Martin Bock
DiefflenDiefflen, 28.10.2007, 28.10.2007

1)1) Gemeint ist das im Innern des angeregten Gemeint ist das im Innern des angeregten 
HH22--MolekMoleküüls befindliche Hls befindliche H22

++--IonIon
2)2) Der Grundbereich befindet sich in der NDer Grundbereich befindet sich in der Näähe he 

des Energieminimums.des Energieminimums.
Die vollstDie vollstäändige Untersuchung ndige Untersuchung üüber alle ber alle 
Bereiche ist unter Bereiche ist unter www.physikwww.physik--
theologie.detheologie.de angegeben.angegeben.

Datenquelle:Datenquelle:
Taschenbuch fTaschenbuch füür r 
Chemiker und Physiker, Chemiker und Physiker, 
3. Band, Springer3. Band, Springer--
Verlag 1970, Seite 3Verlag 1970, Seite 3--228228

Vorgehensweise zur Aufnahme der Vorgehensweise zur Aufnahme der „„MessdatenMessdaten““::
Dieses Bild wurde stark vergrDieses Bild wurde stark vergrößößert, dann die ert, dann die 22ΣΣgg -
Kurve sorgfKurve sorgfäältig ausgemessen und die erzielten ltig ausgemessen und die erzielten 
„„MesswerteMesswerte““ der hier vorgelegten Untersuchung der hier vorgelegten Untersuchung 
zugrunde gelegt (s. zugrunde gelegt (s. BackupBackup--FolieFolie 5).5).
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„„MesswerteMesswerte““ und Verlauf der Gesamtenergie (und Verlauf der Gesamtenergie (EEGesGes))

Die als Die als „„MesswerteMesswerte““ aufgenommenen Daten und der zugehaufgenommenen Daten und der zugehöörige Verlauf der Gesamtenergie sind rige Verlauf der Gesamtenergie sind 
hier dargestellt. Die Messhier dargestellt. Die Mess--Ungenauigkeit liegt innerhalb der StrichstUngenauigkeit liegt innerhalb der Strichstäärke der vergrrke der vergrößößerten Kurve erten Kurve 
und beeintrund beeinträächtigt nicht die Erkenntnis der strukturellen Zusammenhchtigt nicht die Erkenntnis der strukturellen Zusammenhäänge.nge.
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MolekMoleküüll--Geometrie im Grundbereich (0Geometrie im Grundbereich (0°°≤≤γγBB≥≥180180°°))

Bahnanschluss

GegenGegenüüber dem Hber dem H--Atom betrAtom beträägt der gt der OrbitalOrbital--VergrVergrößößerungsfaktor erungsfaktor 360/360/(360(360--λλBB)). Es ist x . Es ist x 
der Abstand Kernder Abstand Kern––KernKern,  r der Abstand Kern,  r der Abstand Kern––Elektron und Elektron und rrBB der Bahnradius. r und der Bahnradius. r und rrBB
sind im Grundbereich sind im Grundbereich invariantinvariant. Es betragen r. Es betragen r22=x=x00

22 und rund rBB
22=3/2=3/2••xx00

22. Es . Es äändert sich nur ndert sich nur 
γγBB mit x und nimmt Werte von 0mit x und nimmt Werte von 0°° bis 180bis 180°° an. An der Stelle x=xan. An der Stelle x=x00 ist ist γγBB=90=90°°. . 
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Herleitung Bahnenergie (EHerleitung Bahnenergie (EBB) und Gesamtenergie () und Gesamtenergie (EEGesGes))

)()()...1(
2

1111 xEx
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rE
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rExE B
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ExxEb

xxEa
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==
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Die Gesamtenergie (Die Gesamtenergie (EEGesGes) setzt sich aus drei Ph) setzt sich aus drei Phäänomen zusammen:nomen zusammen:

1. Kern 1. Kern –– KernKern
AbstoAbstoßßungung

2. Kern 2. Kern –– ElektronElektron
AnziehungAnziehung

3. Bahn3. Bahn--
EnergieEnergie

Zur Herleitung von 1. und 2. (Ladungsenergien) siehe Zur Herleitung von 1. und 2. (Ladungsenergien) siehe BackupBackup--FolienFolien 1 und 2. 1 und 2. 

Zur Herleitung von 3. (Bahnenergie) siehe den nun folgenden AbscZur Herleitung von 3. (Bahnenergie) siehe den nun folgenden Abschnitthnitt.

zu Ezu EH1H1 und rund rH1 H1 siehe siehe BackupBackup--FolieFolie 4.4.

Es bedeuten:Es bedeuten:
EEH1H1 Energie Wasserstoffatom GrundzustandEnergie Wasserstoffatom Grundzustand
rrH1H1 Radius  Wasserstoffatom GrundzustandRadius  Wasserstoffatom Grundzustand

Aus dem Verlauf der Gesamtenergie ergibt sich:Aus dem Verlauf der Gesamtenergie ergibt sich:
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Herleitung Bahnenergie (EB) und Gesamtenergie (EGes)
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Aus Gl. (1) ergibt sich die Ableitung zu:Aus Gl. (1) ergibt sich die Ableitung zu:

FFüür x=xr x=x00 ist Eist E‘‘
GesGes=0 und damit:=0 und damit:

Durch Integration Durch Integration üüber x ergibt sich:ber x ergibt sich:

EEBB(x(x) eingesetzt in Gl. (1) f) eingesetzt in Gl. (1) füührt zur Zwischenlhrt zur Zwischenlöösung,sung, C ist die IntegrationskonstanteC ist die Integrationskonstante

Cx
r
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x
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FFüür x=xr x=x00 ist Eist EGesGes=E=E00 und damit:und damit:
0

11
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2
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rEEC HH ⋅⋅
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Herleitung Bahnenergie (EHerleitung Bahnenergie (EBB) und Gesamtenergie () und Gesamtenergie (EEGesGes))
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Es ergibt sich die Bahnenergie in Es ergibt sich die Bahnenergie in „„mathematischermathematischer““ Schreibweise zu:Schreibweise zu:

Mit rMit r22=x=x00
22 und an der Stelle x=xund an der Stelle x=x00 ist Eist EBB(x=x(x=x00)=E)=E00..

Einsetzen von Gl. (2) in Gl. (1) fEinsetzen von Gl. (2) in Gl. (1) füührt zur Gesamtenergie hrt zur Gesamtenergie EEGesGes(x(x):):

0
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Gl. (2) und (3) sind nur gGl. (2) und (3) sind nur güültig fltig füür den Grundbereich. Es lr den Grundbereich. Es läässt sich nun der Verlauf der sst sich nun der Verlauf der 
Gesamtenergie Gesamtenergie EEGesGes(x(x) berechnen.) berechnen.
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Vergleich berechnete Gesamtenergie und Vergleich berechnete Gesamtenergie und „„MesswerteMesswerte““

Fazit:Fazit:
Die Rechenwerte (gelbe Kurve, fettgedruckte Zahlen) stimmen mit Die Rechenwerte (gelbe Kurve, fettgedruckte Zahlen) stimmen mit den den „„MesswertenMesswerten““
(blaue Kurve) im Grundbereich gut (blaue Kurve) im Grundbereich gut üüberein.berein.
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Bestimmung des BahnenergieBestimmung des Bahnenergie--Vielfachen (z)Vielfachen (z)
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Das BahnenergieDas Bahnenergie--Vielfache der Bahnen des Wasserstoffatoms ist Vielfache der Bahnen des Wasserstoffatoms ist ganzzahligganzzahlig. . 
Zur Bestimmung des im HZur Bestimmung des im H22

++--Ion herrschenden Vielfachen (z) wird die Bahnenergie Ion herrschenden Vielfachen (z) wird die Bahnenergie 
(E(EBB) in ) in „„physikalischerphysikalischer““ Schreibweise benSchreibweise benöötigt. Sie lautet:tigt. Sie lautet:

OrbitalOrbital--
FaktorFaktor

aus aus BahnBahn--
QuantenQuanten--

bedingungbedingung

Zur Herleitung von Gl. (4) siehe Zur Herleitung von Gl. (4) siehe BackupBackup--FolieFolie 3.3.

An der Stelle x=xAn der Stelle x=x00 ist ist γγBB=90=90°° und ist Eund ist EBB=E=E00, s. Gl.(2). Mit r, s. Gl.(2). Mit rBB
22=3/2=3/2••xx00

22 ergibt sich aus ergibt sich aus 
Gl. (4) das BahnenergieGl. (4) das Bahnenergie--Vielfache (z) explizit zu:Vielfache (z) explizit zu:

2/7
9)...5(

ϕ
=z z ist invariant gegenz ist invariant gegenüüber xber x--Abstand und Abstand und nichtnicht ganzzahligganzzahlig. . 

Damit ist Gl. (4) vollstDamit ist Gl. (4) vollstäändig und kann Gl.(2) gegenndig und kann Gl.(2) gegenüübergestellt werden.bergestellt werden.

Mit sehr guter Mit sehr guter NNääherungherung gilt:gilt:

Zur Herleitung von EZur Herleitung von EH1H1 und rund rH1H1
siehe siehe BackupBackup--FolieFolie 4.4.

Vorfaktor (Vorfaktor (½½) ) 
aus doppelter aus doppelter 
UmlaufdauerUmlaufdauer
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Bestimmung der Grenzen des GrundbereichsBestimmung der Grenzen des Grundbereichs

BB
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Die Bestimmung der oberen und unteren Grenze des Grundbereichs eDie Bestimmung der oberen und unteren Grenze des Grundbereichs erfolgt durch rfolgt durch 
Gleichsetzen der beiden Gleichungen fGleichsetzen der beiden Gleichungen füür die Bahnenergie r die Bahnenergie EEBB(x(x) gem) gemäßäß Gl. (2) und Gl. (2) und 
Gl (4). Es ergibt sich:Gl (4). Es ergibt sich:

Mit rMit r22=x=x00
22, r, rBB

22=3/2=3/2••xx00
22, E, EH1H1=E=E00••φφ3/23/2, r, rH1H1=x=x00••φφ/2 und mit x=x/2 und mit x=x00++ΔΔx ergibt sich nach x ergibt sich nach 

kurzer Rechnung:kurzer Rechnung:

2/5
01

360
360

4
3

ϕγ
x

x
B

⋅







−

−
⋅=∆

Ergebnistabelle:Ergebnistabelle:

Fazit:Fazit:
Auch die berechneten GrundbereichsAuch die berechneten Grundbereichs--
Grenzen stimmen mit den Grenzen stimmen mit den „„MesswertenMesswerten““
sehr genau sehr genau üüberein.berein.

Damit bilden die hier getroffenen AnsDamit bilden die hier getroffenen Ansäätze die Struktur des H2+tze die Struktur des H2+--MolekMoleküül zutreffend ab.l zutreffend ab.
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Herleitung Energie (Herleitung Energie (EEabab) aus ) aus KernKern--KernKern--AbstoAbstoßßungung

20

2 1
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e
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⋅
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1 ϕα
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⋅⋅= hhs

Ausdruck fAusdruck füür r KKabab ist ist 
adadääquat quat zu:zu:
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
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edxxeEab
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x
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Es bedeuten:Es bedeuten:

½½ Vorfaktor bei Vorfaktor bei KKabab wegen Entstehungsfeldwegen Entstehungsfeld

αα SommerfeldSommerfeld‘‘sche Feinstrukturkonstantesche Feinstrukturkonstante

h Plankh Plank‘‘sches Wirkungsquantumsches Wirkungsquantum

φφ Feldsummenfaktor (1/2Feldsummenfaktor (1/2••ππ22 –– 4) = 0,93480224) = 0,9348022

λλ ElementarlElementarläänge: 1,321569 nge: 1,321569 •• 1010--15 15 mm

ττ = = λλ/c mit c Vakuum/c mit c Vakuum--LichtgeschwindigkeitLichtgeschwindigkeit

rrH1H1 BohrBohr‘‘scherscher Radius Wasserstoffatom: 0,529Radius Wasserstoffatom: 0,529°°ÂÂ

EEH1H1 Energie Wasserstoffatom im Grundzustand: 13,56 Energie Wasserstoffatom im Grundzustand: 13,56 eVeV

x Abstand Kern x Abstand Kern –– KernKern

mit mit 
BackupBackup--Folie 1Folie 1

MitMit

KKabab AbstoAbstoßßungskraft im Abstand xungskraft im Abstand x

ergibt sichergibt sich

Dies ist die 1. Formel in Gl. (Dies ist die 1. Formel in Gl. (1)1)
11

0

2
2

4 HH rEe
⋅⋅=

⋅ επ
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Herleitung Energie (Herleitung Energie (EEanan) aus ) aus KernKern--ElektronElektron--AnziehungAnziehung
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Ausdruck fAusdruck füür r KKabab ist ist 
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Es bedeuten:Es bedeuten:

½½ Vorfaktor bei Vorfaktor bei KKabab wegen Entstehungsfeldwegen Entstehungsfeld

αα SommerfeldSommerfeld‘‘sche Feinstrukturkonstantesche Feinstrukturkonstante

h Plankh Plank‘‘sches Wirkungsquantumsches Wirkungsquantum

φφ Feldsummenfaktor (1/2Feldsummenfaktor (1/2••ππ22 –– 4) = 0,93480224) = 0,9348022

λλ ElementarlElementarläänge: 1,321569 nge: 1,321569 •• 1010--15 15 mm

ττ = = λλ/c mit c Vakuum/c mit c Vakuum--LichtgeschwindigkeitLichtgeschwindigkeit

rrH1H1 BohrBohr‘‘scherscher Radius Wasserstoffatom: 0,529Radius Wasserstoffatom: 0,529°°AA

EEH1H1 Energie Wasserstoffatom im Grundzustand: 13,56 Energie Wasserstoffatom im Grundzustand: 13,56 eVeV

x Abstand Kern x Abstand Kern –– KernKern

mitmit
BackupBackup--Folie 2Folie 2

MitMit

KKanan Anziehungskraft im Abstand rAnziehungskraft im Abstand r

ergibt sichergibt sich

Dies ist die 2. Formel in Gl. (Dies ist die 2. Formel in Gl. (1)1)
11

0

2
2

4 HH rEe
⋅⋅=

⋅ επ

Zwei KerneZwei Kerne

mitmit rrr == 21
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Herleitung Bahnenergie (EHerleitung Bahnenergie (EBB) in ) in „„physikalischerphysikalischer““ SchreibweiseSchreibweise

B

B

B

B
B

v

r
v

rT

2
1
2222 ππ

=⋅=

11 2
1

2
1

2
1

HHBBm vrvrcr ⋅=⋅=⋅

ϕα
λ

2
⋅=mr

BahnquantenbedingungBahnquantenbedingung11))

½½ Vorfaktor bei h wegen Entstehungsfeld Vorfaktor bei h wegen Entstehungsfeld 

αα SommerfeldSommerfeld‘‘sche Feinstrukturkonstantesche Feinstrukturkonstante

h Plankh Plank‘‘sches Wirkungsquantumsches Wirkungsquantum

φφ Feldsummenfaktor (1/2Feldsummenfaktor (1/2••ππ22 –– 4) = 0,93480224) = 0,9348022

λλ ElementarlElementarläänge: 1,321569 nge: 1,321569 •• 1010--15 15 mm

ττ = = λλ/c mit c Vakuum/c mit c Vakuum--LichtgeschwindigkeitLichtgeschwindigkeit

rrH1H1 BohrBohr‘‘scherscher Radius Wasserstoffatom: 0,529Radius Wasserstoffatom: 0,529°°AA

EEH1H1 Energie Wasserstoffatom im Grundzustand: 13,56 Energie Wasserstoffatom im Grundzustand: 13,56 eVeV

z Bahnenergiez Bahnenergie--Vielfaches im Grundzustand (x=xVielfaches im Grundzustand (x=x00))

BackupBackup--Folie 3Folie 3

MitMit

Bahnkraft Bahnkraft 

(hier kein Intergral (hier kein Intergral üüber rber rBB, da K, da KBB
kein Potenzialfeld hat)kein Potenzialfeld hat) ergibt sichergibt sich

Teil der FormelTeil der Formel in Gl. (4)in Gl. (4)
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2T2TBB ist die Dauer der ist die Dauer der 
ErschlieErschließßung, da imung, da im
Entstehungsfeld nur Entstehungsfeld nur 
½½ vvBB wirkt wirkt 

Bahnenergie Bahnenergie 

rrmm Radius Radius „„grogroßßeses““ ElektronElektron
Be

B rm
v

⋅
=
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Energie (EEnergie (E00) und Abstand (x) und Abstand (x00) im Grundzustand) im Grundzustand

AArx H °=⋅°=⋅≅ 18956,1
9348022,0

2556,02
10 ϕ

eVeVEE H 00,15
9038151,0

156,131
2/310 =⋅=⋅≅

ϕ

2/72/7

22

2/3
9

4
94

2
321

ϕϕϕϕ
=⋅=






⋅








⋅=z

Es bedeuten:Es bedeuten:

αα SommerfeldSommerfeld‘‘sche Feinstrukturkonstantesche Feinstrukturkonstante

φφ Feldsummenfaktor (1/2Feldsummenfaktor (1/2••ππ22 –– 4) = 0,93480224) = 0,9348022

λλ ElementarlElementarläänge: 1,321569 nge: 1,321569 •• 1010--15 15 mm

rrH1H1 BohrBohr‘‘scherscher Radius Wasserstoffatom: 0,529Radius Wasserstoffatom: 0,529°°AA

EEH1H1 Energie Wasserstoffatom im Grundzustand: 13,56 Energie Wasserstoffatom im Grundzustand: 13,56 eVeV

z Bahnenergiez Bahnenergie--Vielfaches im Grundzustand (x=xVielfaches im Grundzustand (x=x00))

BackupBackup--Folie 4Folie 4

DarDarüüber hinaus hat die Anwendung der vg. sehr genauen ber hinaus hat die Anwendung der vg. sehr genauen „„NNääherungsformelnherungsformeln““ den den 
unschunschäätzbaren Vorteil, dass die ftzbaren Vorteil, dass die füür das einfachste aller Molekr das einfachste aller Moleküüle gesuchten le gesuchten elementaren elementaren 
StrukturenStrukturen, gerade nicht verdeckt werden! Bedingt durch diesen Ansatz ersc, gerade nicht verdeckt werden! Bedingt durch diesen Ansatz erscheint das heint das 
BahnenergieBahnenergie--Vielfache (z) Vielfache (z) üüber Eber EH1H1••rrH1H1

22 und und üüber den Faktor (3/2)ber den Faktor (3/2)22, der gem. Gl. (4) aus Orbital, der gem. Gl. (4) aus Orbital--
VergrVergrößößerungsfaktor 3/2 bei erungsfaktor 3/2 bei γγBB=90=90°° und aus und aus rrBB =3/2=3/2••xx00

22 stammt, mit dem Ausdruck: stammt, mit dem Ausdruck: 

21
2

ϕα
λ ⋅=HrMitMit ergibt sichergibt sich

2

0
2









⋅=

ϕα
λxffüür xr x00 der Ausdruckder Ausdruck Diese geradezu wundervoll einfache Struktur von xDiese geradezu wundervoll einfache Struktur von x00 ist ist 

ein wichtiger Beleg fein wichtiger Beleg füür die Richtigkeit von xr die Richtigkeit von x00=r=rH1H1••2/2/φφ. . 
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Vergrößerte Original-Kurve
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