Lehrstuhl fiir Theoretische Chemie

LUDWIG- (\Ak
MAXIILIANS. Prof. Dr. C. Ochsenfeld i 2

LM u UNIVERSITAT Tutoren: L. Clin, M. Maurer, D. Flaig, K. Sadeghian, J. Schiffer /w@[‘
MUNCHEN

Physikalische Chemie 2/ Theoretische Chemie 1

Ubungsblatt Nr. 1
WS 2011/12

Aufgabe 1 - Summen und Produkte (max. 1 Pkt.)
a) Schreiben Sie folgende Ausdriicke aus:
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b) Vergewissern Sie sich, dass die allge_meine Gleichung
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fiir ein selbst gewéhltes Beispiel gilt.

Aufgabe 2 - Differenzieren (max. 2 Pkt.)

Berechnen Sie die erste Ableitung von f(x) und nennen Sie die zugrundeliegenden

Ableitungsregeln.
a) f(x) = elot? b) f(z) = sin(x) ) f(z) =az* +bxr+c
d) f(x) = (& = e o) f(z) = a2cos(x) 1) f(x) = In(x)
g) f(z) =a" h) f(z) =%

Aufgabe 3 - Integrieren (max. 2 Pkt.)

Berechnen Sie die folgenden Integrale und nennen Sie die zugrundeliegenden

Integrationsregeln.
a) [J(ax? + bz + c)dx b) [} 2dx ¢) Jo& Asin(kz)dx
d) f23 I2:3_1dx ) fO ze tdx

Aufgabe 4 - Polarkoordinaten und komplexe Zahlen (max. 2 Pkt.)
a) Veranschaulichen Sie die Polarkoordinaten r und ¢ eines Punktes im zweidimensionalen
Koordinatensystem.
b) Rechnen Sie die kartesischen Koordinaten eines Punkts mit den Polarkoordinaten
r = \/_ ¢ == aus.
c) Veranschauhchen Sie die reele Zahl 1, die imaginéire Einheit i sowie die komplexe Zahl
z1= 1 4 i in der komplexen Ebene (2-dimensionales Koordinatensystem durch Imaginér-

und Realteil aufgespannt).



d) Geben Sie von z die polare Darstellung sowie die Eulersche Darstellung an.
e) Geben Sie allgemeine Gleichungen zur Umrechnung von Polarkoordinaten in kartesische

Koordinaten und umgekehrt fiir den dreidimensionalen Fall an.

Aufgabe 5 - Operatoren und Eigenwertgleichungen (max. 2 Pkt.)
Ein Operator O fiihrt mat einer Funktion f eine bestimmte Rechenoperation durch. Er steht vor

der Funktion, auf die er wirken soll, das Ergebnis ist im Allgemeinen eine andere Funktion g.

Beispiele O f Of =

Multipliziere mit x x- x? r-x? =2

Differenziere nach x 4 sin(x) L sin(z) = cos(x)
Integriere iiber r Jdr 2r+3 [dr(2r +3)=1r*+3r+C

Mit Hilfe der Eigenwertgleichung, Of = of , sucht man Funktionen, die sich unter dem Einfluss
des Operators in threr Form nicht dndern, aufler dass sie mit einem konstanten Faktor o mul-
tipliziert werden. Solche Funktionen heiffen Figenfunktionen des Operators O, die zugehdrigen
konstanten Faktoren o heiffen Eigenwerte.

Uberpriifen Sie, ob folgende Funktionen Eigenfunktionen zum Operator der kinetischen Energie

7 _ B d®
T= 2m dx?

an:  Uy(zx) =2?  WUy(x) = A sin(kr)  Uy(z) =t

sind. Geben sie, wenn moglich, die Eigenfunktionen und Eigenwerte von T explizit

Aufgabe 6 - Skalar, Vektor, Matrix (max. 2 Pkt.)

a) Was versteht man unter einem Skalar, einem Vektor und einer Matriz?

3 2
b) Berechnen Sie fiir die beiden Vektoren @ = | 2 | und b= | —1 | das Skalarprodukt
2 0
und das Kreuzprodukt(Vektorprodukt).
)
. O
c) Der Nabla-Operator V = a% ist ein Vektor von Operatoren. Das Quadrat
)
0z

A=V2=V. ﬁ, der Laplace-Operator, ist fiir die Quantenchemie von Bedeutung (z. B.
im Hamilton-Operator fiir Molekiile). Bestimmen Sie den Laplace-Operator.

d) Gegeben seien die quadratischen Matrizen:

“(22) (7

Berechnen Sie A—2B, det(A), A - B sowie tr(A - B) (det(M) ist die Determinante und
tr(M) die Spur von M). Gilt das Kommutativgesetz fiir Matrixmultiplikationen?



