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Klausur zur Vorlesung Theoretische Chemie I

Losen Sie bitte jede Aufgabe auf einem separaten Blatt. Verwenden Sie nur das zur Verfiigung
gestellte Papier. Schreiben Sie auf jedes Threr Losungsblédtter oben rechts Name, Vorname und
Matrikelnummer. Losen Sie die Aufgaben nachvollziehbar auf Grundlage der in der Vorlesung
und in den Ubungen besprochenen Sitze und Definitionen. Hilfsmittel sind nicht erlaubt.

1. (3 Punkte)

Die Energie des He™-Ions im Grundzustand sei Fj.

(a) Die Energie des He™-Tons im 5g-Zustand sei F. Geben Sie das Verhiiltnis Ey/F; an.
(b) Die Energie des Wasserstoffatoms im Zustand 2p sei E3. Geben Sie E3/E; an.
(c) Betrachten Sie den Vektorraum, der von allen 4f-Orbitalen (ohne Beriicksichtigung
des Elektronenspins) aufgespannt wird. Was ist seine Dimension 7
2. (4 Punkte)
Betrachten Sie den Hamiltonoperator
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und geben Sie fiir folgende V' (z) alle Eigenwerte an:
(a) V(x) =c-2?

¢ ist ein reeller Parameter.

(b) V(x):{ Ey fir 0<a<L

oo sonst
3. (7 Punkte)

Betrachten Sie den Hamiltonoperator eines harmonischen Oszillators mit Stérung:
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wobei A eine Konstante, m die Teilchenmasse, e die Elementarladung und w eine Fre-
quenzkonstante ist.

Hinweis: Die Erzeugungs- und Vernichtungsoperatoren &' und @ fiir den harmonischen
Ostzillator sind wie folgt definiert:
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Thre Wirkung auf die Eigenfunktionen ¥, ist:

At v, = Vn+1U,,

a \Iln = \/ﬁ \Iln—l
(a) Bestimmen Sie den Stéroperator Hg.
(b) Driicken Sie %% durch a' und a aus.

(c) Bestimmen Sie die Energiekorrektur 1. Ordnung fiir den Grundzustand
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wobei \I/(()O) die Grundzustandsfunktion zu Hy ist.

4. (5 Punkte)
Zwischen den Drehimpulsoperatoren L2, Ly, ﬁy und L gelten die folgenden Kommutator-
relationen:
(Lol =inie (L) =iike  [i.L) =ik,
[12,1,] = [12,1,] = [12.1.] =0
Welche der folgenden Operatoren sind simultan diagonalisierbar ?
(a) L,— L, und L.
(b) L2 und L,
(c) L2+ i}?/ und L,
Begriinden Sie Thre Antwort durch eine Rechnung (die die oben genannten Relationen
nutzen darf).

5. (8 Punkte)
Ein System befindet sich zum Zeitpunkt ¢ = 0 im Zustand

U =cVyg+ co¥a

wobei Wy und WA normierte Eigenzustidnde zum Hamiltonoperator mit den Energieeigen-
werten Fy und Ey + A sind.

(a) Wenn man zum Zeitpunkt ¢ = 0 eine Energiemessung durchfithren wiirde, welche
MefBwerte erhielte man mit welchen Wahrscheinlichkeiten?

(b) Betrachten Sie den Fall ¢; = 1,2 = 0. Geben Sie die Wellenfunktion fiir Zeiten ¢ > 0
an.
Welche Eigenwerte wiirden Sie mit welchen Wahrscheinlichkeiten bei einer Energie-

messung zu einem Zeitpunkt ¢ > 0 erhalten?
¢) Betrachten Sie den Fall ¢; = ¢3 = —=. Geben Sie die Wellenfunktion fiir Zeiten t > 0
V2
an. Berechnen Sie den Energieerwartungswert fiir Zeiten ¢ > 0.

6. (7 Punkte)

Betrachten Sie eine lineare, dquidistante Anordnung von 4 identischen Atomen (z.B. Buta-
dien), im Rahmen der Hiickel-Naherung.

(a) Stellen Sie den Modell-Hamiltonoperator auf.

(b) Bestimmen Sie die Energieeigenwerte im Rahmen dieses Modells.

Viel Erfolg!



