Theoretische Chemie Sommersemester 2019

(bitte wenden) Prof. Dr. Uwe Manthe 6. September 2019

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 Ihrer Losungsblétter oben rechts Name, Vorname und
Matrikelnummer. Lésen Sie die Aufgaben nachvollziehbar auf Grundlage der in der Vorlesung
und in den Ubungen besprochenen Sitze und Definitionen. Hilfsmittel sind nicht erlaubt.

Klausurnummer: 1

1. (2 Punkte)
Die Energie des F8*-Tons im 2p-Zustand sei E.

(a) Geben Sie die Energie des Li>*-Ions im 4f-Zustand an.
(b) Geben Sie die Energie des C5T-Ions im 2s-Zustand an.

2. (5 Punkte)

Wir betrachten einen harmonischen Oszillator mit der Masse m und der Frequenz w. Die
Eigenzustinde sind |¥,,). Die Erzeugungs- und Vernichtungsoperatoren a und a sind wie
folgt definiert:

A mw . . 1 N . mw 4 1 N
a' =4/ —2z—1 a=/—z+1
V' 2h \/2hmwp V' 2h 2hmwp

Die Wirkungen von &' und a auf einen Zustand |¥,,) sind:
&T‘\pn> =vVn+1|V,,1) alWn) :\/ﬁ|‘1/n—1>
(a) Driicken Sie den Ortsoperator & durch die Erzeugungs- und Vernichtungsoperatoren

aus.

(b) Geben Sie die Matrixdarstellung des Ortsoperators & beziiglich der Basis |¥g) , [¥1) , |¥2)
explizit an.

3. (7 Punkte)

Betrachten Sie den Hamiltonoperator
~ 1 N R R . . .
H = o ((hr = a)* + (by + q2)* + %), mit g€R

(a) Berechnen Sie die Kommutatoren [p, —qj, L.] und [p, + ¢, L], wobei L, = &p, — b
ist.
(b) Berechnen Sie den Kommutator [H, L.].
4. (4 Punkte)
Ein Wasserstoffatom befinde sich im 3p,-Zustand.

(a) Welche Messwerte erhilt man mit welchen Wahrscheinlichkeiten, wenn man den Dre-
himpuls um die z-Achse misst?

(b) Welche Messwerte erhélt man mit welchen Wahrscheinlichkeiten, wenn man anschlie-
Bend eine weitere Messung des Drehimpuls um die z-Achse durchfiithrt?



5. (4 Punkte)
Betrachten Sie den harmonischen Oszillator

A2
~ 1
H = 2pim + §mw2i2,

wobei p der Impulsoperator und & der Ortsoperator ist. Die Eigenzustinde zu diesem
Hamiltonoperator seien ¥, (z) mit n =0,1,2,....

Gegeben sei die Wellenfunktion

U(z,t) = e i Plg(z).

Fiir welche E und ¢(z) erfiillt W(x,t) die zeitabhéngige Schrodingergleichung. Begriinden
Sie Thre Antwort.
6. (10 Punkte)
Betrachten Sie das I5-Molekiilion. Im Rahmen der Hiickel-Theorie sollen fiir jedes I ein
p-Orbital, das entlang der Bindungsachse orientiert ist, betrachtet werden.
(a) Geben Sie die Hiickelmatrix des Systems an.
(b) Bestimmen Sie die Orbitalenergien des Systems.

(c) Geben Sie die Energieeigenfunktion des nicht-bindenden Orbitals an. Wie wahrschein-
lich ist es, dass sich ein Elektron, welches sich in diesem Orbital befindet, am zentralen
I-Atom aufhélt.

(d) Bestimmen Sie die Bindungsenergie des I3 relativ zur Energie von Io+I".
7. (6 Punkte)

Betrachten Sie ein Methanmolekiil. Die sp?-Hybridorbitale des Kohlenstoffatoms setzen
sich aus den 2p- und dem 2s-Orbital des Kohlenstoffs zusammen:

1 1 1 1 1 1
7w[}s;m?’,l = ¥2s + *@Z)sz + *¢2py + *w2pz ¢Sp3,2 = S¥as 7/}2pz w2py + *7/}2;02

2 2 2 2 2 2

1 1 1 1 1 1
1/15;,,3,3 = §¢25 - §¢2pz + §¢2py - §¢2pz ¢sp3,4 ¢2s + 7/’2:095 1/)2py - 51/’21&

(a) Geben Sie die unitdre Matrix an, die den Basiswechsel zwischen der Basis aus den
Hybridorbitalen und der Basis aus dem 2s-Orbital und den 2p-Orbitalen des Kohlen-
stoffatoms vermittelt.

(b) Die Orbitale, die die lokalisierten C-H-Bindungen beschreiben, seien im Rahmen der
Hiickelnéherung naherungsweise

1
Y= %(wsp:g,i + ;).

Dabei ist g ; das 1s-Orbital des i-ten Wasserstoffatoms. Geben Sie die delokalisier-
ten Molekiilorbitale an, in denen das 2s- und die 2p-Orbitale des C-Atoms maximal
entkoppelt sind.

Viel Erfolg!



