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Aufgabe 7: Überlapp zweier 1s Gauß-Funktionen
Zwei Wasserstoffatome an den Positionen X1 und X2 seien im 1s Grundzustand, und ihre atomaren
Wellenfunktionen seien durch Gauß-Funktionen beschrieben, d.h.

〈x| 1s1,2〉 = ψ1,2(x) = C exp
(
−α(x − X1,2)2

)
a) Bestimmen Sie den Normierungsfaktor C der Gauß-Funktionen.

b) Berechnen Sie den Überlapp S(R) beider Wellenfunktionen, wobei R = |X1 − X2| der Abstand
der beiden Wasserstoffatome ist.

Zusatzaufgabe 8: Überlapp zweier 1s Exponential-Funktionen
Führen Sie die gleichen Rechnungen wie in Aufgabe 7 für Exponentialfunktionen, sogenannten Slater-
Funktionen

〈x| 1s1,2〉 = ψ1,2(x) = C exp (−α|x − X1,2|)

durch.

Hinweis: Bei dieser Aufgabe empfiehlt sich die Verwendung von prolat-elliptischen Koordinaten zur
Berechnung des Überlapps.


