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

Klausurnummer: NUMMER

1. (2 Punkte)

Ein Wasserstoffatom befinde sich im 4s-Zustand. Welche Messwerte erhilt man mit welchen
Wahrscheinlichkeiten, wenn man folgendes misst?

(a) L. (den Drehimpuls um die z-Achse)

(b) L, (den Drehimpuls um die z-Achse)
2. (3 Punkte)
Ein sphérischer Kreisel wird in der Ndherung des starren Rotators durch den Hamiltonoperator
2 L or29 22 22
H:if@@+Ly+LQ

beschrieben, wobei I das Tréagheitsmoment des Molekiils bezeichnet.

(a) Geben Sie die Eigenwerte von H an.

(b) Geben Sie den Kommutator [ﬁ, I:z} an.

3. (7 Punkte)

Betrachten Sie den Hamiltonoperator

N B -
H="1, (e;me,BER)
2me

mit der Elektronenladung e, der Elektronenmasse me, der Konstanten B und L, = %%.

(a) Geben Sie die Eigenwerte von H an.
(b) Zum Zeitpunkt ¢ = 0 wird das System durch die Wellenfunktion

1
PN

beschrieben. Zeigen Sie, dass

W) = 5 (4 )

U (@, t) (ew eloat 4 o emQt) (a1, 0 € R)

1
PN

die zeitabhingige Schrodingergleichung fiir ¢ > 0 16st und bestimmen Sie a7, as.
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(¢) Zum Zeitpunkt ¢ = 0 wird eine Energiemessung durchgefiithrt. Welche Messwerte
erhalten Sie mit welcher Wahrscheinlichkeit?

4. (5 Punkte)

Gegeben sei der Hamiltonoperator

- (p+eA)’

i = (e, A € R).

2m
Berechnen sie die Kommutatoren [H, #] und [H, p].

5. (8 Punkte)
Betrachten Sie im Folgenden das m-System des Cyclopropenyl-Kations.

(a) Stellen Sie im Rahmen der Hiickel-Ndherung die Hamiltonmatrix auf.
(b) Geben Sie alle Orbitalenergien und die Bindungsenergie des Systems an.

(c) Geben Sie die Energiceigenfunktion zum niedrigsten Eigenwert an.
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6.

(12 Punkte)

Wir betrachten einen harmonischen Oszillator mit der Masse m und der Frequenz w. Der
Hamiltonoperator ist gegeben durch

A 1 1
Hyo = —p* + —mw?i?2.
2m 2
Die Eigenzusténde sind |¥,,). Die Erzeugungs- und Vernichtungsoperatoren af und a sind
wie folgt definiert:

—_

al =

iy S T

2h \/2hmwp

. mw . 4 1

a = (| Frtti——=
2h 2hmwp

Die Wirkungen von a' und a auf einen Zustand |¥,,) sind:

&T|\I’n> = Vn+1|¥p)
all,) = Vn|¥,_1)

mw ~

(a) Driicken Sie den Operator & durch die Erzeugungs- und Vernichtungsoperatoren aus.

Betrachten Sie nun einen verschobenen harmonischen Oszillator der durch den Hamiltonoperator

. . 3hmws
Hnige = Huo + 1/ 5 o

gegeben ist, wobei Hpyo der Hamiltonoperator von oben ist.

(b) Geben Sie die Matrixdarstellung von Hyp;f; in der Basis (|Wo),|¥;)) an, wobei ¥
und ¥4 Eigenzustinde zu Hyo mit den Quantenzahlen n = 0 und n = 1 sind.

Bestimmen Sie nédherungsweise Energieeigenwerte von Hyp; s mittels Variationsrechnung.

(c) Betrachten Sie den Wellenfunktionsansatz |¥) = ¢y |Wg) + ¢1|¥1), wobei ¥y und
U, analog zu Aufgabe b) definiert sind. Berechnen Sie den N#herungswert fiir den
untersten Energieeigenwert.

Bestimmen Sie alternativ niherungsweise Energieeigenwerte mittels Stérungstheorie. Betrachten
Sie Hpo als ungestorten Hamiltonoperator.
(d) Geben Sie den Storoperator an.

(e) Geben Sie den Energieerwartungswert des Grundzustands in nullter Ordnung Stérungstheorie
an.

(f) Geben Sie die Energiekorrektur des Grundzustands in 1. Ordnung an.
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Viel Erfolg!



