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Aufgabe 1: Eigenwertproblem I [4pt]

Bestimmen Sie die Eigenwerte und die Eigenvektoren der folgenden Matrizen:
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Aufgabe 2: Figenwertproblem II [4pt]
Bestimmen Sie die Eigenwerte und die Eigenvektoren der folgenden Matrizen:
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Aufgabe 3: Eigenwertproblem III: LCAO Molekiilorbital Methode [5pt]

a) Geméf der “linear combination of atomic orbitals” (LCAQO) Molekiilorbital Methode kann
man die Energie der Molekiilorbitale F fiir Hy durch die folgenden Gleichung berechnen:
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Hierbei sind ¢, die 1s Elektronenenergie der isolierten H Atome und ¢(>0) das Transfer-
integral, das die Elektronenwechselwirkung beschreibt. Die Molekiilorbitale ¢; sind aus der
LCAO entstanden, d.h. ¢ = c111 + co1)9, wobei 1); die Atomorbitale sind. Berechnen Sie
die Eigenwerte E und die normierten Eigenvektoren ¢.

b) Losen Sie das gleiche Problem fiir vier Frontierorbitale (m Orbitale) des Cyclobutadien
Molekiiles C,Hy:
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Es geniigt, nur die Energiecigenwerte £ zu bestimmen.

c¢) Losen Sie das gleiche Problem fiir vier Frontierorbitale (7w Orbitale) des Butadien Molekiiles

CH,CHCHCHys:
g —t O 0 C1 C1
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Es geniigt, nur die Energieeigenwerte F zu bestimmen.



