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2.2.6 Vollständige Sätze kommutierender Operatoren . . . . . . . . . . . . . . . . 103
2.2.7 Messung als Projektion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 104

2.3 Störungstheorie . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 105
2.3.1 Der Grundgedanke . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 105
2.3.2 Störungstheorie ohne Entartung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 105
2.3.3 Ein Beispiel . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 109
2.3.4 Störungstheorie bei Entartung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 110
2.3.5 Ein Beispiel . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 112

2.4 Variationsrechnung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 114
2.4.1 Der Grundgedanke . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 114
2.4.2 Das Variationsverfahren . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 115
2.4.3 Ein Beispiel . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 116
2.4.4 Der lineare Variationsansatz . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 117

2.5 Zeitabhängige Theorie . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 119
2.5.1 Die zeitabhängige Schrödinger-Gleichung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 119
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3.1.4 Symmetriekennzeichnung der Molekülorbitale . . . . . . . . . . . . . . . . . 138
3.1.5 Symmetriekennzeichnung der Mehrelektronenzustände . . . . . . . . . . . . 141
3.1.6 Unverzweigte lineare π-Elektronensysteme . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 142
3.1.7 Unverzweigte zyklische π-Elektronensysteme . . . . . . . . . . . . . . . . . 143
3.1.8 Erhaltung der Orbitalsymmetrie . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 146
3.1.9 Elektronenanregung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 148

3.2 Allvalenzelektronensysteme . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 151
3.2.1 Beschränkung auf Valenzelektronen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 151
3.2.2 Die EHT-Methode . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 152
3.2.3 Ein Beispiel . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 156
3.2.4 Typen der Orbitalwechselwirkung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 160
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