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Quicky:

120. Erkléren Sie Ursprung und Wirkung der Austauschwechselwirkung im Wasserstoffmolekiil.

121. Erklaren Sie Ursprung und Wirkungsweise der chemischen Bindung im Wasserstoffmolekiil.

122. Erklaren Sie die Grundidee des Variationsverfahrens zur naherungsweise Losung eines
quantenmechanischen Problems.

123. Erklaren Sie die Grundidee der stationdren Storungsrechnung. Unter welchen Umstanden
kommt sie als Losungsmethode in Frage?

124. Wie lautet der Ausdruck fiir die Verschiebung der Energieniveaus in erster Ordnung
Storungsrechnung?

125. Welches Problem tritt bei der Anwendung dieses Ausdrucks auf, wenn die Energieniveaus
des ungestorten Systems entartet sind? Skizzieren Sie den Ansatz zur Losung dieses
Problems.

Aufgaben (abzugeben bis 1. Februar vor 8:15 Uhr)
Abgabe: Einwurf in den roten Kasten Nr. 34 im Erdgeschoss des Physik-Gebaude

Aufgabe 40) Anharmonischer Oszillator (10 Punkte)

Betrachten Sie einen anharmonischen eindimensionalen Oszillator mit dem Hamiltonop-
erator
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(a) Fassen Sie V(x) als Storung auf und berechnen Sie die Energieverschiebung der
Energieniveaus verglichen in erster Ordnung Storungstheorie.

(b) Berechnen Sie die Korrekturen zu den Eigenvektoren |n) in erster Ordnung Stérungsrechnung.

(c) Berechnen Sie mit Hilfe von (b) die Verschiebung der Energiekorrektur in zweiter
Ordnung Storungstheorie.



Aufgabe 41) Stoérungsrechnung fiir das 1s-Elektron (10 Punkte)

(a)

Gegeben sei ein wasserstoffahnliches Atom mit Kernladungszahl Z, in dem sich ein
1s-Elektron befinde. Berechnen Sie die Anderung der Energie bei Erhohung der
Kernladungszahl um 1 mit Hilfe der Storungstheorie 1. Ordnung und vergleichen
Sie das Ergebnis mit dem exakten Resultat. Erinnerung: Die 1s-Wellenfunktion
lautet ¢4 = ﬁf’ﬂe*w, v = me? 7.

h2
Beschreibt man den Atomkern als homogen geladene Kugel vom Radius Ry, so
kann der Einflufl der endlichen Kernausdehnung auf die Energieniveaus des Wasser-
stoffatoms bzw. eines wasserstoffahnlichen Ions durch das wellenmechanische Storpotential
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approximiert werden. Bestimmen Sie die storungstheoretische Energiekorrektur des

1s-Niveaus. Im Bereich der Storung kann die Wellenfunktion als konstant angesehen
werden.

Aufgabe 42) Variationsverfahren (10 Punkte)

In Aufgabe 39) haben Sie die Grundzustandsenergie des Heliumatoms abgeschétzt, indem

Sie ausgehend von dem Hamiltonoperator
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(mit der Kernladungszahl Z = 2) die Verschiebung AFE = (0|V}5]0) der Grundzustand-
senergie gegeniiber einem Referenzsystem mit Vj5 = 0 ausgerechnet haben. Hier war

|0) der Grundzustandsvektor in dem Referenzsystem und die zugehorige Wellenfunktion

war o(71, ) o< exp[—Z(r1 + r2)/ag] (wobei ag = h?/me?). Wie Sie mittlerweile wissen,
entspricht dieser Ansatz einer Storungstheorie erster Ordnung.

In dieser Aufgabe sollen Sie die Abschatzung nun iiber ein Variationsverfahren noch weiter

verbessern. Machen Sie dazu den Variationsansatz

(a)
(b)

()

Vroar (71, T2) X €Xp[—Zu(r1 + 72)/a]

Berechnen Sie zundchst die GroBle J;(Z.g) := (Vyur|Hi|hyar) / (Vyar|Vvar) als Funktion

von Z.q. Zeigen Sie, dass J;(Z.;) wie erwartet bei Z.4 = Z minimal wird.

Berechnen Sie nun Ji5(Zu) = (thour Vi [thoar) / (€ [trar)
Sie erhalten Jio(Z.5) = g%ZQH.
Betrachten Sie schlieBlich J(Z.g) = (Vyar| H|[yar) / (Vyar|Vvar) und minimieren Sie

diese Grofle beziiglich Z_4.

Die Variable Z.; kann man auch als effektive Kernladungszahl auffassen. Welchen
Wert erhalten Sie?

Der Wert von J(Z,s) am Minimum ist Thre neue Abschétzung der Grundzustand-
senergie. Vergleichen Sie ihn mit der Abschiatzung aus Aufgabe 39 und zeigen Sie,
dass er tatsachlich niedriger ist.



