
Institut für Theoretische Chemie
Prof. Dr. Gerhard Taubmann

Dr. Yoshihiro Gohda

Mathematik für Chemiker II
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Aufgabe 1: Eigenwertproblem I [4pt]

Bestimmen Sie die Eigenwerte und die Eigenvektoren der folgenden Matrizen:
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0 1 0
1 0 1
0 1 0





Aufgabe 2: Eigenwertproblem II [4pt]

Bestimmen Sie die Eigenwerte und die Eigenvektoren der folgenden Matrizen:

a)





3 0 0
0 2 −5
0 1 −2



 b)





1 0 0
0 0 1
0 1 0





Aufgabe 3: Eigenwertproblem III: LCAO Molekülorbital Methode [5pt]

a) Gemäß der “linear combination of atomic orbitals” (LCAO) Molekülorbital Methode kann
man die Energie der Molekülorbitale E für H2 durch die folgenden Gleichung berechnen:
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Hierbei sind ε1s die 1s Elektronenenergie der isolierten H Atome und t(>0) das Transfer-
integral, das die Elektronenwechselwirkung beschreibt. Die Molekülorbitale φi sind aus der
LCAO entstanden, d.h. φ = c1ψ1 + c2ψ2, wobei ψi die Atomorbitale sind. Berechnen Sie
die Eigenwerte E und die normierten Eigenvektoren ~c.

b) Lösen Sie das gleiche Problem für vier Frontierorbitale (π Orbitale) des Cyclobutadien
Moleküles C4H4:
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Es genügt, nur die Energieeigenwerte E zu bestimmen.

c) Lösen Sie das gleiche Problem für vier Frontierorbitale (π Orbitale) des Butadien Moleküles
CH2CHCHCH2:
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Es genügt, nur die Energieeigenwerte E zu bestimmen.


