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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 Ihrer Losungsbléitter 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.

Klausurnummer: 1

1.

3.

(2 Punkte)

Das He'-Ion hat fiir die Hauptquantenzahl n = 2 den Energieeigenwert —R. Welchen

Energieeigenwert hat

(a) das C5F-Ion im 3s-Zustand,
(b) das Be3*-Ion im 3d-Zustand?
(13 Punkte)

Betrachten Sie die Drehimpulsoperatoren

~ ~ A

Lgc = yﬁz - éﬁya Ly = éﬁz - i’ﬁza Lz = iﬁ
und

P2= 2402422

y_?;ﬁx

Die Zustédnde Y, sind so gewéhlt, dass diese Eigenfunktionen zu L2 und L, mit den

Quantenzahlen [ und m sind. Die Auf- und Absteig
Ly=1L,+iL, wd L_=L,—iL,

er L, und L_ sind wie folgt definiert:

Die Wirkungen von I:+ und L_ auf einen Zustand Y, sind:

Ly Yim = h/1(1+ 1) = m(m + 1)Yjms1)
I:fyim = h\/l(l +1) —m(m — 1)le(m—1)

(a) Berechnen Sie die Kommutatoren [z, L] und [L., zy].
(b) Driicken Sie den Operator L, durch die Auf- und Absteiger aus.

(c) Geben Sie die Matrixdarstellung des Operato
Y11 explizit an.

(d) Geben Sie die Matrixdarstellung des Operato
Y10, Y11 explizit an.

(4 Punkte)

rs Ly beziiglich der Basis Yi(_y), Y10,

s I:x beziiglich der Basis Yy, Yl(_l),

Ein Wasserstoffatom befinde sich im 3pg;-Zustand. Welche Messwerte erhilt man mit

welchen Wahrscheinlichkeiten, wenn man folgendes

(a) L. (den Drehimpuls um die z-Achse)
(b) L, (den Drehimpuls um die z-Achse)
(c) L?

(das Betragsquadrat des Gesamtdrehimpul

misst?

ses)

(bitte wenden)



4. (3 Punkte)
Ein System befindet sich zum Zeitpunkt ¢ = 0 im Zustand

U = /1/3W +1/2/304,

wobei Wy und WA normierte Eigenzustinde zum Hamiltonoperator mit den Energieeigen-
werten Fy und Ey + A sind. Geben Sie die Wellenfunktion fiir Zeiten ¢t > 0 an.

5. (6 Punkte)

Betrachten Sie den Hamiltonoperator

R A2 2 h
=2 M s O it omwe R
om 2 2

(a) Geben sie die Eigenenergien des gegebenen Systems an.

(b) Zeigen Sie, dass ¥(z) = e~'2n*" eine Eigenfunktion des Hamiltonoperators H ist.

6. (10 Punkte)
Betrachten Sie das Ij-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 I relativ zur Energie von Io+17.
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7. (6 Punkte)

Betrachten Sie das m-Elektronensystem des Benzol-Molekiils im Rahmen der Hiickel-Theorie.
Orbitale, die die zeitunabhéngige Schrodingergleichung l6sen, kénnen in der folgenden
Form angegeben werden.

1 1 1
1 6271'1'/6 e47ri/6
1 1 1 e47ri/6 1 e—47ri/6
1 o—4mi/6 oAmi/6
1 o—2mi/6 o—4mi/6
1 1 1
1 6—471'2'/6 e—27ri/6
1 1 1 e47ri/6 1 6747”'/6
¢3—% 1 7¢4:% 1 ,¢5:% 1
1 67471’1'/6 647Ti/6
1 Ami/6 o27i/6

(a) Geben Sie die Energiewerte, die zu den Orbitalen ¢g, ¢1 und ¢5 gehoren, explizit an.

(b) Geben Sie eine Basis aus normierten reelen Orbitalen an, die den gleichen Raum wie
die Basis aus ¢1 und ¢5 aufspannt.

Viel Erfolg!



