Theoretische Chemie

Prof. Dr. Uwe Manthe Blatt 11

Ubungen zur Vorlesung
Theoretische Chemie I

1. Ein System befinde sich in einem Eigenzustand zu L2 und L, mit { =1 und m = 1.
Es wird der Drehimpuls um die z-Achse (L,) gemessen. Welche Messergebnisse
erwarten Sie mit welcher Wahrscheinlichkeit?

2. In dieser Aufgabe soll die Grundzustandsenergie des Wasserstoffatoms durch einen
nichtlinearen Variationsansatz abgeschétzt werden.
Der Hamilton-Operator des Wasserstoffatoms lautet in Kugelkoordinaten:
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Als Testwellenfunktion wird eine normierte Gau3funktion gewéhlt:
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Diese Funktion ist kugelsymmetrisch und damit eine Eigenfunktion zu L? mit dem

Eigenwert 0.

Fiir die Integration einer kugelsymmetrischen Funktion f(r) tiber den gesamten
Raum gilt:
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(a) Berechnen Sie den Energicerwartungswert (E) (o) = (®(a) | H | ®(a)). Verwenden
Sie dazu die Integrale:
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(b) Bestimmen Sie den Parameter « so, dass die Energie minimal wird.

(c) Berechnen Sie den Energieerwartungswert am Minimum und vergleichen Sie
diesen Wert mit der exakten Grundzustandsenergie des Wasserstoffatoms.



Hausaufgabe:

3. Wir betrachten die Eigenfunktionen des Wasserstoffatoms
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Diese sind Eigenfunktionen von H (Hamiltonoperator des Wasserstoffatoms), L?

und L,. Aus den beiden komplexen Eigenfunktionen kann man die folgende reelle
Funktion bilden
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a) Zeigen Sie, dass Us, eine Bigenfunktion zu H und L? ist und geben Sie die
Py
jeweiligen Eigenwerte an.

b) Zeigen Sie, dass Wy, eine Eigenfunktion zu L, ist. (Hinweis: Fiihren Sie die
Dy Y
Rechnung in kartesischen Koordinaten durch.)

(c) Angenommen, das System wurde im Zustand Wy, prapariert. Was sind die
moglichen Messwerte bei einer Messung der z-Komponente des Drehimpulses?
Bestimmen Sie die Wahrscheinlichkeiten, diese Eigenwerte zu finden.



