Aufgabenblatt 3: Theoretische Chemie I (Molecular Modeling)

1. Schreiben Sie die einfach angeregte Singulett Wellenfunktion von Hy fiir den Hartree

und den HF Ansatz auf.

2. Berechnen Sie die Elektronendichte fiir den ersten angeregten HF-Singulettzustand:

p(’l“l) = 2/ |\I’3(7’1,T2)|2d7"2
(die MO'’s sind orthogonall)
3. Ist Kyy gleich oder ungleich 07

4. Die Bindungseergiekurve, die wir fiir H} diskutiert haben, ist qualitativ auch fiir Ho
zu finden. Erklaren Sie, warum fiir grosse Bindungsabstande die CI Koeffizienten in

etwa gleich grofl sind, wahrend Cs fiir kleine Abstande sehr viel kleiner als C; ist.

5. Ein Molekiil besitze drei MO’s ¢1, ¢2 und ¢3 und zwei Elektronen die im obersten
und untersten Orbital sind. Schreiben Sie fiir den Singulett und Triplett Zustand die

Energie auf. Wie sieht die HF Determinante aus? (Spinindikatoren weglassen!)

6. Berechnen Sie mit dem Ansatz

1 ¢1(r1)e(1) ¢u(r)5(1)
\1’1 r,Te) = —det
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den Erwartungswert fiir den Operator der kinetischen Energie T. Berechnen Sie dazu:
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