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Übungen zur Vorlesung

Theoretische Chemie II

1. Slater-Condon-Regeln
Wir benötigen nicht nur Erwartungswerte sondern auch Matrixelemente mit Slater-
Determinanten 〈K | Â | L〉. Dabei unterscheiden sich die Slater-Determinanten |K〉
und |L〉 durch die gewählten Einteilchenfunktionen ϕni

, welche jedoch der gleichen
orthonormalen Basis {ϕni

} entstammen. |K〉 und |L〉 seien dabei durch paarweise
Vertauschungen in maximale Übereinstimmung gebracht.

Untersuchen Sie nun, was man für die Matrixelemente von folgenden Ein- und Zwei-
teilchenoperatoren erhält, wenn |K〉 und |L〉 sich nur in m (m = 1, 2, 3, . . .) Einteil-
chenfunktionen unterscheiden:
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2. Atomare Einheiten
Häufig werden in der theoretischen Chemie atomare Einheiten genutzt. In diesem
Einheitensystem haben das Plancksche Wirkungsquantum ~, die Coulombkonstante
e2

4πε0
und die Masse des Elektrons me den Wert 1.

(a) Drücken sie die Einheiten für den Abstand, die Zeit, den Impuls, die Geschwin-
digkeit und die Energie durch die Einheiten von ~, e2

4πε0
und me aus.

(Hinweis: Die Lösung für die Geschwindigkeit ist [v] = [ e2

4πε0~ ]

(b) Was ist Energie des Wasserstoffatoms in diesen Einheiten?

(c) Was sind die Umrechnungsfaktoren zwischen Wellenzahlen, der hier bestimm-
ten Energie-Einheit und Elektronenvolt?


