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1. Zeitabhingiger Zustandsoperator (3+3 Punkte)

Der Hamilton-Operator eines Spin-1/2 Systems in einem Magnetfeld B = (0,0, B)
lautet

H= ,uBS'Z.

Dabei ist p das magnetische Moment des Spin-Systems und S. der Spin-Operator in
z-Richtung. Fiir die Eigenzustinde |z£) von S, gilt

A h
S, |zt) = :|:§ lz£), (zE|z2)=1, (2=£|zF)=0.
(a) Zur Zeit t = 0 sei das Spin-System in x-Richtung polarisiert, d.h.
LA h
[Y(t=0)) = |z+) mit S, |r+) = B |z+).
Geben Sie den Zustandsoperator W sowohl in der Basis {|z+)} als auch in der Basis

{Jz£)} an. Bestimmen Sie den Wert der Entropie zur Zeit ¢t = 0. Interpretieren Sie
das Ergebnis.

(b) Verwenden Sie den Zeitentwicklungsoperator U(t) = exp(—%f] t) zur Bestimmung
des zeitabhiingigen Zustandsoperator W (t) und damit dann (S,)(t), (S,)(t) und

(S2) (D).

— bitte wenden —



2. Thermische Ausdehnung eines Molekiils: Stérungsrechnung (346 Punkte)

Ein zwei-atomiges Molekiil, das in einem Kristall eingebettet ist, besitze nur noch einen
Schwingungsfreiheitsgrad. Das Bindungspotential der Atome enhalte ferner einen an-
harmonischen Term, so dass der Hamilton-Operator lautet

. . . . H2 1 N
H=Hy+V, wobei Hy= 2p— +5mefi? und V= ai
m

Die Eigenzusténde und Energieeigenwerte von Hj seien bekannt
Hy|n) = E,|n) mit (n|n') = 6.

Betrachten Sie die Wirkung des Kristalls als die eines Warmebads mit Temperatur T’
(kanonische Gesamtheit).

(a) Berechnen Sie die Zustandsumme Z, sowie die freie Energie Fy des ungestorten
Systems H.
Bestimmen Sie die Korrektur F} zur freien Energie in 1. Ordnung Stérungstheorie

PR - 1 y 1
Fl =Tr {W()V} mit WO = ZG_BHO und ﬁ — ﬁ
Hinweis: Verwenden Sie

h

2muwg

=>
I

(a'+a).

(b) In 1. Ordnung Stérungstheorie ist ein thermischer Mittelwert (A) gegeben durch
(siehe Vorlesung)

(A) =Tr {Wfl} =Tr {Wofl} + Tr {Wlfl} :
. . [P .
W =~ / ag' (V(8) = (Vo).
0
Gesucht ist die mittlere Ausdehnung (x) = Tr {Wﬁ} des Molekiils in 1. Ordnung

Storungstheorie.
Berechnen Sie zunéchst Tr {WD;%} und zeigen Sie sodann, dass

A 1 — S a1 e~ PEn R
Tr {Wlx} = Z (n'|V|n)(n|z|n") =———=— | + (komplex konjugiert) .

ZO T En - En’
n,n'=0

Gewinnen Sie daraus

A~ 1 1 oo
Tr {Wli} = —const.7 sinh (iﬁhwo) mZ:lm%Bfuuom’

0

und fithren Sie die Summe aus.
Wie verlauft (x) fiir 0 < T < oo fiir a < 0 (Qualitative Betrachtung)?
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