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Aufgabe 1: Frage aus der Vorlesung (2 Punkte)

Beantworten Sie die Frage aus der Vorlesung.

Aufgabe 2: Figenwerte und Eigenvektoren (2 Punkte)

Bestimmen Sie Eigenwerte und Eigenvektoren der folgenden Matrizen:

Aufgabe 3: FEigenwertproblem: LCAO-Methode (2 Punkte)

Geméf der LCAO-Methode (”linear combination of atomic orbitals”) kann man die Energie der Grenzorbitale
(m-Orbitale) des Acetylen-Molekiils durch folgende Gleichung berechnen:
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Hierbei ist ¢g die Elektronenenergie der isolierten Atome und t (> 0) das Transferintegral, das die Elektronen-
wechselwirkung beschreibt. Berechnen Sie die Energieeigenwerte E.

Aufgabe 4: FEigenwerte (2 Punkte)
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 5: Diagonalisieren einer Matriz (2 Punkte)
Gegeben ist die Matrix A. Berechnen Sie eine orthogonale Matrix P, fiir die P AP diagonal ist.
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Hinweis: Die Matrix P besteht aus den normierten Eigenvektoren der Matrix A. Diese sind orthogonal, da es
sich bei A um eine symmetrische Matrix handelt.

Aufgabe 6: Gram-Schmidt-Orthogonalisierung (2 Punkte)
Gegeben sind folgende Vektoren des R*:
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Orthonormalisieren Sie @i, ds, @3 mit Hilfe des Gram-Schmidt-Verfahrens. D.h. Sie setzen zunichst 51 = dy.
Danach miissen Sie eine Linearkombination aus 51 und d@» (diese spannenen eine Ebene auf) benutzen um einen
Vektor by zu bestimmen der orthongonal zu by ist. Analog geht man dann fiir bs vor. Dieser muss dementspre-
chend orthogonal zu 51 und by sein.



