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Zusammenfassung

Im Folgenden soll gezeigt werden, dass die Wellenfunktionen der sp3-Hybridisierung normiert und
orthogonal zueinander sind.

Die Wellenfunktionen für die sp3-Hybridisierung
sind gegeben über

ψ1 =
1
2

(︁
s + px + py + pz

)︁
ψ2 =

1
2

(︁
s + px − py − pz

)︁
ψ3 =

1
2

(︁
s − px + py − pz

)︁
ψ4 =

1
2

(︁
s − px − py + pz

)︁
Dabei sind die Wellenfunktionen s, px, py und pz

normiert und orthogonal zueinander. Gezeigt wer-
den soll, dass auch die Wellenfunktionen ψ1, ψ2,
ψ3 und ψ4 normiert und orthogonal zueinander
sind.

Zwei Funktionen sind orthogonal zueinander,
wenn die Bedingung∫︁

ψ*nψm dτ = 0 für n , m (1)

erfüllt ist. Ist die Bedingung∫︁
|ψn|

2 dτ =
∫︁
ψ*nψn dτ = 1 (2)

erfüllt, so ist ψn normiert. Fasst man beides zusam-
men, so ist ein Satz von Wellenfunktionen normiert
und orthogonal zueinander, wenn gilt:

∀n,m :
∫︁
ψ*nψm dτ = δnm (3)

Da die Wellenfunktionen s, px, py und pz bereits nor-
miert und orthogonal zueinander sind, gilt, dass

I Integrale über gemischte Terme der Form s*px,
p*xpy, . . . wegen der Orthogonalität wegfallen
(= 0)

I Integrale über Terme der Form s*s, p*xpx,
. . . werden wegen Normierung 1 ergeben

Zunächst sei der Orthogonalität über Gleichung (1)
für die Wellenfunktionen geprüft:∫︁

ψ*1ψ2 dτ =
∫︁
ψ*2ψ1 dτ

=

∫︁
1
4

(︁
s*s + p*xpx − p*ypy − p*zpz

)︁
dτ

= 0∫︁
ψ*1ψ3 dτ =

∫︁
ψ*3ψ1 dτ

=

∫︁
1
4

(︁
s*s − p*xpx + p*ypy − p*zpz

)︁
dτ

= 0∫︁
ψ*1ψ4 dτ =

∫︁
ψ*4ψ1 dτ

=

∫︁
1
4

(︁
s*s − p*xpx − p*ypy + p*zpz

)︁
dτ

= 0

Analog erhält man
∫︀
ψ*2ψ3 dτ =

∫︀
ψ*2ψ4 dτ =∫︀

ψ*3ψ4 dτ = 0. Das heißt, die Wellenfunktionen
sind orthogonal zueinander.
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Die Prüfung der Normierung der Wellenfunktio-
nen erfolgt über Gleichung (2):∫︁
ψ*1ψ1 dτ =

∫︁
1
4

(︁
s*s + p*xpx + p*ypy + p*zpz

)︁
dτ = 1∫︁

ψ*2ψ2 dτ =
∫︁

1
4

(︁
s*s + p*xpx + p*ypy + p*zpz

)︁
dτ = 1∫︁

ψ*3ψ3 dτ =
∫︁

1
4

(︁
s*s + p*xpx + p*ypy + p*zpz

)︁
dτ = 1∫︁

ψ*4ψ4 dτ =
∫︁

1
4

(︁
s*s + p*xpx + p*ypy + p*zpz

)︁
dτ = 1

Die Wellenfunktionen ψ1, ψ2, ψ3 und ψ4 sind also
normiert.

Insgesamt folgt also, dass für die Wellenfunktionen
ψ1, ψ2, ψ3 und ψ4 die Beziehung aus Gleichung (3)
erfüllt ist und diese somit normiert und orthogonal
zueinander sind.
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