Atomers och molekylers struktur delforhor 1 den 3.3.2000

1.

Redogor for kvantmekanikens postulat. Forklara vad som menas med en operator och vad som
menas med en egenfunktion. Vilka villkor maste vagfunktionen och dess kvadrat uppfylla?
Beskriv kort nagra av de experimentella iakttagelser som bidrog till kvantmekanikens fodelse

och varfor kvantiseringen maste inforas.

Konstruera Hiickelproblemet for 1,3-butadien. Los Hiickeldeterminanten for energier och
rita ett energidiagram for m-elektronerna. Ange elektronkonfigurationen och totalenergin for
molekylen, dess katjon och anjon. Uppskatta vid vilken vaglangd transitionen (Gvergangen)
mellan HOMO och LUMO sker om resonansparameterns (3) virde &r -22000 cm ! och a-vérdet

ar -5.90 eV. Hur stor ar molekylens elektronaffinitet och jonisationspotential?

En elektron befinner sig i en potential, som &r = 0 inom intervallet [0,10 nm|, medan utanfor
detta intervall ar potentialen odndligt stor. Anta att grundtillstandets vagfunktion kan beskri-
vas med hjilp av en Gaussisk klockkurva. Vilken exponent skall man vilja for att den kinetiska

energin for grundtillstandet skall bli sa nira det analytiskt korrekta resultatet som mojligt.

Ett antal lagtliggande exciterade tillstand hos Zn har elektronkonfigurationen 3d%4p!. Vilka
termsymboler har dessa tillstand? Vilket av dem ligger energetiskt lagst? Vilka ar degenera-

tionsgraden for de erhallna tillstanden? Vilka overgangar mellan dessa tillstand ar dipoltillatna?

De tva lagsta egenlosningarna till den harmoniska oskillatorn &r:

2
o= Noe 7

K

h=Nrye 2

[¥]

Bestam normaliseringskoefficienterna nir volymelementet ar o dy. Ar g och ortogonala?

Dipoloperatorn &r proportionell mot y. Ar en overgang fran 1) till ¢); dipoltillaten?
Redogor kort for:

e Tunneleffekten

Born-Oppenheimer approximationen

Hybridisering och hybridorbitaler

Basfunktioner

Obestambarhetsrelationen (The uncertainty principle)

Skillnaden mellan halvledare av n-typ och av p-typ.

Besvara girna alla uppgifter, men endast de 5 bastbesvarade uppgifterna beaktas vid bedomningen.



Anvandbara integraler &r:
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Den en-dimensionella Schrodinger ekvationen lyder:
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