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Aufgabe 1: Eigenwerte und Eigenvektoren

Bestimmen Sie Eigenwerte und Eigenvektoren der folgenden Matrizen:

1 4 2 3 10
a) 2 6 4 b) 1 21
2 1 4 1 -2 5

Aufgabe 2: Figenwertproblem: LCAO-Methode

Gemifl der LCAO-Methode (”linear combination of atomic orbitals”) kann man die Energie der Grenzorbitale
(m-Orbitale) des Acetylen-Molekiils durch folgende Gleichung berechnen:

€0 0 —t 0 C1 C1
0 € 0 —t Co _E Co
—t 0 €0 0 C3 Cc3
0 —t 0 ¢ Cq Cq

Hierbei ist ¢g die Elektronenenergie der isolierten Atome und t (> 0) das Transferintegral, das die Elektronen-
wechselwirkung beschreibt. Berechnen Sie die Energieeigenwerte E.

Aufgabe 3: Eigenwerte

Es sei A eine quadratische (n x n) Matrix und B := E,, - A, wobei E,, die Einheitsmatrix ist. Zeigen Sie, dass
A genau dann ein Eigenwert von A ist, wenn 1 - A ein Eigenwert von B ist.

Aufgabe 4: Gram-Schmidt-Orthogonalisierung

Gegeben sind folgende Vektoren des R*:
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Orthonormalisieren Sie @y, ds, @3 mit Hilfe des Gram-Schmidt-Verfahrens.



