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1 Opgaven
1. Formuler på baggrund af den efterfølgende tekst (et udklip fra Peter F. Bernath: Spectra of Atoms and
Molecules, 2 Ed.) med egne ord den klassisk mekaniske teori for rotation af molekyler herunder de nødvendige
matematiske trin, og definitioner af angulær moment, intertimomenter og rotationel energi. (NB se nedenstå-
ende bemærkning om notations forbehold)

2. Betragt et plant molekyle. Antag at vi har valgt x,y,z akser således at intertitensoren er diagonal, og der
gælder at Izz er større end Ixx og Iyy. Vis at det gælder at Izz = Ixx + Iyy.

3. Udregn inertimoment tensor for følgende molekyler i enheder af uÅ2. Hint: vælg 3 vinkelretteakser, der
så vidt muligt følger “symmetriakser” i molekylet. Vælg nu en akse til at være vinkelret på dette plan. Så vil
ud-af-diagonal elementer mellem akse vinkelret på planet og akse i planet være nul.

A. H2S (bindings længde og vinkel: 1.328, 92.2)
B. BF3 (bindings længde: 1.307, Vinkler: < FBF = 120, molekylet er plant). Akse ud af planet igennem B er
naturlig principal akse, kaldet z. Vælg x langs en (vilkårlig) BF binding, og y vinkelret på denne.
C. Ethylene, C2H4. De interne koordinater er givet som: RCC = 1.339. RCH = 1.086, < HCH = 117.6,
< HCC = 121.2.

2 Bemærkninger og lidt om matricer
Der er lavet lidt om på jeres matematik og fysik kurser og det har ændret notation nogle steder og nogle emner
er skubbet til senere. Hvis der er problemer med at forstå opgaven så giv mig et praj.

Om krydsprodukter se: http://www.webmatematik.dk/lektioner/matematik-a/vektorer-i-3d/krydsprodukt
En ting jeg ved har ændret sig er kendskab til matricer. En matrix (flertal matricer) er en kasse af elementer,

typisk tal ordnet efter rækker og søjler. Dvs A nedenfor er en matrix med to rækker og 2 søjler. Altså en 2
gange 2 matrix. Første række er (A11A12) er første række for eksempel. I en ofte anvendt notation er selve
matricen bold imens elementerne er standard (scalarer).

A =

(
A11 A12

A21 A22

)
(1)

Der er en masse spændende matematik med matricer og baggrunden bag. En del af det får i lineære
transformation på andet år. Vi skal blot bruge nogle enkle fakta om matricer for at forstå at nogle af de trin
Bernath skriver op er skrevet op i en smart kompakt notation med matricer. Det er en af de ting matricer kan.

Bemærk at en vektor er en speciel slags matrix. Vi kan tale om en søjle vektor eller en række vektor. Det
er eksemplificerext nedenfor med søjle vektoren v (en 2 gange 1 matrix) og rækkevektoren u (en 1 gange 2
matrix).

v =

(
v1
v2

)
(2)

u =
(
u1 u2

)
(3)

1



Man kan “gange” matricer og vektorer sammen når de passer i dimensionerne. Lad os definere dette konkret
for specialtilfældet af en matrix-vektor multiplikation. En matrix ganget på en vektor giver en ny vektor hvis
antallet af elementer i vektoren passer med antallet af søjler i matricen. Dvs hvis vi ganger A på v får vi en
ny vektor y:

y = Av =

(
A11 A12

A21 A22

)(
v1
v2

)
=

(
A11v1 +A12v2
A21v1 +A22v2

)
(4)

For a gøre det helt konkret betragt så efterregn følgende eksempel:

A =

(
5 6
1 4

)
(5)

v =

(
2
3

)
(6)

y = Av =

(
5 6
1 4

)(
2
3

)
=

(
5 ∗ 2 + 6 ∗ 3
1 ∗ 2 + 4 ∗ 3

)
=

(
28
14

)
(7)

Med diagonal elementer af en matrice forstås elementer på diagonalen fra øverst til venstre til nederst til
højre. Altså A11 og A22 ovenfor. Samlet udgør alle disse elementer diagonalen på en matrix. Med en diagonal
matrix forstås en matrix der har eksakt nul på alle elementer bortset fra diagonal elementerne. (Se ligning
6.16).

Bemærk at argumenterne imellem Bernath 6.12 og 6.16 beror på ting som i først lærer i Lineære Transfor-
mationer på 2 år, og man kan tage let på det nu (efter lineære transformationer er det simpelt). Pointen er at
man altid kan finde nogle retninger således at intertitensoren bliver diagonal. Det skal vi så her gøre fra starten
for de molekyler vi ser på, så vi behøver ikke denne generelle måde nu. Dvs vi vil vælge koordinater for hvilke
vi har formen i 6.16.

En matrix transponering er når man "vender den om". Hvis vi kalder den transporede af A for AT gælder
at

AT ==

(
A11 A21

A12 A22

)
(8)

Bemærk at A12 og A21 byttede plads. Altså Aij og Aji bytter plads generelt. Denne operation kan man også
lave med vektorer dvs en rækkevektor bliver en søjlevektor og vice versa.

vT =
(
v1 v2

)
(9)

uT =

(
u1

u2

)
(10)

Bemærk at man kan lave et vektor dot-produkt på denne måde som en matrix*vektor multiplikation i special
tilfældet hvor matricen i virkeligheden bare er en række-vektor. For eksempel er matrix produktet imellem u
og v er helt veldefineret som givende en vektor med et element, og det er jo så bare et tal

uv = (u1 ∗ v1 + u2 ∗ v2) (11)

Det kan man også gøre for transponerede vektorer. Altså for eksempel en vector transponeret multipliceret
med sig selv

vTv =
(
v1 v2

)( v1
v2

)
= (v1 ∗ v1 + v2 ∗ v2) (12)

Man ser altså det faktisk er normkvadratet på vektoren.
Med taleksemplet ovenfor får

vTv =
(
2 3

)( 2
3

)
= 2 ∗ 2 + 3 ∗ 3 = 13 (13)

Det definerer notationen i ligning 6.18.
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