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1 Teilchen im Kasten
a) Gegeben sei ein Teilchen (Masse m) im eindimensionalen Kasten mit dem Potential V' (x):

oo fir <0
Viz)=4q0 fir0<axz<?2L (1)
oo fir x> 2L

(i) Berechnen Sie k durch Betrachtung der Randbedingungen ((0) und ¢ (2L)). Verwen-
den Sie als Ansatz fiir die Wellenfunktion ¢ (x) = A cos(kz) + B sin(kz).

(ii) Normieren Sie die Wellenfunktion.

(iii) Berechnen Sie durch Einsetzen der Wellenfunktion in die Schrédinger-Gleichung des
Teilchens innerhalb des Kastens die Energie des n-ten Zustands (E,,).

b) (i) Berechnen Sie die Erwartungswerte (z) und (p,) fiir das Teilchen im eindimensionalen
Kasten.

(ii) Skizzieren Sie das Potential V (x) sowie die Wellenfunktionen fiir den ersten und zwei-
ten Zustand.

(iii) Wie grof8 ist die Energiedifferenz (in eV) zwischen dem ersten und zweiten Zustand
fiir ein Elektron (m = 9.1094 - 1073 kg) bei einer Kastenbreite von 0.8 nm.

Wichtige Integrale und andere Hinweise fiir die Aufgabe:
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2 Schwingungszustinde

Die Wellenfunktion des harmonischen Oszillators mit der Auslenkung x hat die Form:

[M]

Yy

Yn(y) = NoHy(y)e™ 2 (2)

mit der Normierungskonstanten N,,, dem Hermite-Polynom H, (y), y = v/ax und o = —”;L’k Die
Hermite-Polynome koénnen iiber

Hoy) = (-1er 2o 3)
berechnet werden. Fiir die Hermite-Polynome gilt aulerdem die Rekursionsformel:
Hy1 =2yH, —2nH, (4)
Des Weiteren ist die Orthogonalitétsrelation Gl. (5) niitzlich:
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Die Intensitéit I eines spektroskopischen Ubergangs zwischen den Schwingungszustinden 1), (y)
und ., (y) ist proportional zum Quadrat des Integrals iy, (Ubergangsdipolmoment):
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a) (i) Berechnen Sie die Hermite-Polynome Hy, H; und (mittels Gl. (4) !) Ha.
(ii) Wie lautet die allgemeine Normierungskonstante N,,? Verwenden Sie Gleichung (5).

(iii) Geben Sie die normierten Wellenfunktionen 19 und ¢, an. Skizzieren Sie diese zu-
sammen mit dem Potential V' (z) des Harmonischen Oszillators.

b) (i) Geben Sie die Gleichung zur Berechnung von E,, fiir den Harmonischen Oszillator an.

(ii) Wie gro8 ist die Nullpunktsenergie (in Hartree) eines harmonischen Oszillators von
35CI3°Cl mit einer Kraftkonstante k von 319 N/m hat?

(iii) Die Anregung der Grundschwingung eines zweiatomigen Molekiils, wie CO, erfolgt
durch den energetischen Ubergang vom Grund- zum ersten angeregten Schwingungszu-
stand des Harmonischen Oszillators. Geben Sie eine Formel an, mit der man die Energie-
differenz eines solchen Ubergangs berechnen kann!

Die Nullpunktsenergie fiir CO betrigt 2.12847 - 10720 J. Wie gro8 ist die Energiedifferenz
(in Hartree), die Wellenzahl 7 (in cm™!) sowie die Kraftkonstante (in N/m) fiir CO? Ist
die CO-Bindung stiirker oder schwiicher als die von 3>CI13°C1?

Hinweise:
Schwingungsfrequenz 2-atomiges Molekiill v = %\/% mit = % und v="r0-c

Bendtigte Massen in u mc = 12.011 mop =15.999  maso; = 34.969
Masseneinheit u = 1.66054 - 10727 kg

Plancksches Wirkungsquantum h = 6.62607 - 1073 Js

Einheit Hartree 1 Ha = 4.35974 - 10718 J

Lichtgeschwindigkeit c=2.99792-10% m/s



c¢) (i) Beweisen Sie die Auswahlregel fiir Schwingungsiiberginge im Harmonischen Oszillator,
welche besagt dass ein solcher Ubergang nur fiir Av = +1 (d.h. m = n + 1) méglich ist.
Hinweise: Fiir einen erlaubten Ubergang ist das Ubergangsdipolmoment # 0. Setzen Sie
die Wellenfunktion (Gl. (2)) fiir m und n in Gl. (6) ein, l6sen Sie Gl. (4) nach yH,, auf und
substituieren Sie dies dann in Gl. (6). Zerlegen Sie dann das erhaltene Integral geschickt.

(ii) Berechnen Sie fiy,y, fiir den Fall m =n + 1.

(iii) Warum konnten im Experiment dennoch Ubergiinge mit Av = £2, +3, ... auftreten?



