Ubung zur Vorlsesung PC III Lehramt SS24 von Thomas Prisner Besprechung: 06/06,/2024

Ubungsblatt 5: Teilchen im 1D-Kasten und auf 1D-Ring

Aufgabe 1 Teilchen im 1D Kasten:

Abbildung 1: g-Carotin

i) Energieiibergénge:

Berechnen Sie mit dem Modell des Teilchens im Kasten die Energie eines Photons das einen Ubergang zwi-
schen HOMO und LUMO des natiirlichen Farbstoffs beta-Carotin induziert. Zéhlen Sie dafiir die Elektronen
des m-Systems und bestimmen Sie die Lange des Kastens.

Nehmen Sie um die Lénge des Kastens zu bestimmen an, dass alle Bindungen im konjugierten m-System
gleich lang sind, mit einer Bindungsldnge von 140 pm. Nehmen Sie auferdem einen Bindungswinkel von
120 ° an.

Welche Wellenlédnge hat das absorbierte Photon?

ii) Kastenldnge:

Experimentell ist der HOMO-LUMO Ubergang im Absorptionsspektrum des (-Carotin Molekiils bei ca
495 nm zu messen. Berechnen Sie die Effektive Kastenlinge mit dem Modell des Eindimensionalen Kasten
und der gegebenen Energie. Geben Sie mogliche Griinde fiir den Unterschied zwischen der experimentellen
Energie und der in Aufgabe 1 i) bestimmten.

iii) Erlaubte Uberginge:

In Abbildung 2 sind die Wellenfunktionen des Teilchens im Kasten fiir n=1,2,3 sowie die Funktion x gezeigt.
Bestimmen Sie mit Hilfe der in der Vorlesung besprochenen Symmetrie Uberlegung beziiglich zur 0 sym-
metrischen und antisymmetrischen Funktionen ob folgende Uberginge erlaubt sind oder nicht. Stellen Sie
dafiir die Formel fiir den Erwartungswert des Ubergangsdipolmoments auf und iiberlegen Sie ob das Integral
ungleich 0 ist.
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Abbildung 2: WellenFunktion 1-3 und funktion x

Aufgabe 2 Teilchen auf 1D Ring:

Vi) =0forr=R
V(r) = oo otherwise

V(x)=0,0<x<L
V(x) = oo otherwise
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Abbildung 3: Vergleich Teilchen im Kasten und Teilchen auf einem Ring

In der Vorlesung haben wir das Teilchen im Kasten kennen gelernt. Wenn man annimmt, dass Teilchen
befinde sich stattdessen auf einem Ring mit einem Kreisumfang L und einem Radius R = % so erhdlt man
folgenden Hamiltonian.
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Die rechte Seite des Hamiltonians entspricht hier dem Ubergang zu Polarkoordinaten mit z = R - cos ¢ und
y = R -sin¢. Mit diesem Haliltonian, dem Potential V(r) = 0 mit r = R; V(r) = oo mit r # R und
der Bedingung dass die Wellenfunktion ¥(¢) = U (¢ + 2¢) seien muss lassen sich folgende Wellenfunktionen
aufstellen.

U(¢) = —=-€e"? n=0,+1,+2, .. (2)

i) Eigenenergie:
Bestimmen Sie die Eigenenergieen des Teilchens auf dem Ring.
ii) Vergleich mit Teilchen im Kasten:

Vergeleichen Sie die Eigenenergieen mit denen des Teilchens im Kasten kénnen Sie die Aromatische Stabili-
sierungsenergie und die Hiickel-Regel daran erkldren?



