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Tentamen TFYA78 Molekylfysik, TEN1, 10 januari 2025.

. a) Vad innebér kvantisering i kvantmekaniken, och hur uppkommer det? [2p]

b) En observabel kan anta vissa méjliga varden. Hur skiljer sig véntevardet
av observabeln fran medelvérdet av alla mojliga varden? [2p]

. En elektron som ror sig i en dimension pa intervallet 0 < z < oo kan beskrivas
med vagfunktionen i (z) = e .

a) Normera vagfunktionen ¢ (z). [1p]
b) Vad &r medelvirdet av elektronens position? [2p]
¢) Vad hdnder med medelvéirdet om intervallet for vagfunktionen utvidgas till
—o0 <z < o0? [1p]
. En tvadimensionell harmonisk oscillator ror sig i potentialen (k reell konstant):
k 2
V(z,y) = % + 2ky®
a) Berdkna mojliga energiegenvérden for en partikel i potentialen. [2p]

b) Tre elektroner placeras i potentialen; berikna grundtillstandets energi. [2p]

. Den normerade vagfunktionen

(B s

anvands som approximativ vagfunktion for grundtillstandet for en partikel i
en endimensionell lada med langden L.

a) Ar ¢(z) en egenfunktion till rérelseméngdsoperatorn p,? [1p]

b) Anvind ¢(x) for att berdkna energin for en partikel med massan m, och
ange avvikelsen (i %) fran det riktiga véardet. [3p]

. Cyklopropenylradikalen, C3Hj (se figuren) ar cyklisk med ett véte

bundet till varje kol. i :
a) Berdkna energinivaerna hos m-elektronsystemet i Hiickel-

approximationen, och ge svaret i termer av Coulomb- och resonans-
integralerna « och . [2p]

b) Rita energinivaerna och ange hur dessa ar ockuperade, samt berdkna den
totala m-bindningsenergin och delokaliseringsenergin. [2p]

Ledning: Det polynom som erhalls vid 16sning av a) pa traditionellt vis har
heltalsrotter |xz| < 3, varav en rot &r dubbel. Bade v och 8 < 0.

. For att berdkna projektionen av en spinnvektor pa z-axeln anvands operatorn
§,, och for s = 1/2 kan denna skrivas med hjélp av en Paulimatris 6, sa att
5, = 5, Beriikna egenvirden s, och egenvektorer Vs, till 5., dar

2
. (1 0 [ a



Losningsforslag, Tentamen TFYA78 Molekylfysik, 10 januari 2025.

1.

a) Kvantisering i kvantmekaniken innebér att energi endast kan anta vissa
diskreta véirden. Kvantiseringen uppstar genom att ett system begrénsas i
rummet (matematiskt genom att introducera randvillkor).

b) Vantevardet &r ett medelvéirde av alla utfall dar varje utfall ar viktat med
sannolikheten att fa detta varde vid en métning.

. a) Ansétt en ny vagfunktion ¢'(z) = N (z):

+o00 N2
1= / 1Y (z)|*dz = NZe 2%y = o = N =+V2a
a

0

och den normerade vagfunktionen ar ¢'(x) = v2ae™**.

b) Medelvardet (x) ges av

(r) = /w*x Y dr = / V2ae v 20e” ¥ dx = 2a/ xe 2%y =
0 0

/ anvénd t.ex. integral for ze® ur Physics Handbook /

g2 1 o 1 1 1
= 2« T+ — =2a| — | — = —
—2 2a 0 200 \ 2«x 20

¢) ¥(z) ar inte ldngre normerbar, och inte langre en acceptabel vagfunktion,
om r — —oo. Nagot medelviarde kan da inte bestammas.

a) Ansétt en 16sning med separerade variabler, sa att ¥(z,y) = X(2)Y (y).
Efter insattning i Schrodingerekvationen kommer vi att kunna separera denna i
tva liknande Schrodingerekvationer for harmoniska oscillatorer, i z- respektive
y-led. Kraftkonstanten for svangningen i y-led ar fyra ggr storre an den i a-
led, men eftersom w = /k/m innebér det att svingningsfrekvensen i y-led ar
dubbelt sa stor som frekvensen i x-led, vilket ger 16sningar med energierna

E,, = (n; + 3)hw n, =0,1,2, ...
E,, = (ny + 3)h2w ny, =0,1,2, ...

Mojliga energiegenvarden ges av den totala energin, dvs
3
By, + By, = (ng +2n, + é)hw

b) Med tva elektroner i varje tillstand, kommer tva elektroner att vara i
tillstandet Egy och en i det nést lagsta tillstandet, vilket blir Eyq:

3 3 11
Egruna = 2E00 + E19 = 2 (5) hw + (1 + 5) hw = ?hw

4. d [30 /30
pm——zh%, pxw——zh% E:L’(L—x)——zh E(L—Qa:);épxw

¥ (x) &r alltsa inte en egenfunktion till p,.

a)

(¢ &r inte heller ar en 16sning till Schréodingerekvationen (testal).)

(forts.)



(forts.)

b) I ladan ar partikeln en fri partikel, sa att V(z) = 0, sa

< H >= /@Z)*ﬁwdT = /]:I = —%dd—;/ / (L—x) <—h—2> (—2)dx =
= —2%% OL(L:c — %) dr = —2%%%3 = 57522

Det exakta virdet ges av energin i grundtillstandet for partikeln i ladan:

Skillnaden i1 % blir da 100 x (5-4,935)/5 =1,3 %.

5. a) Sekulardeterminanten for cyklopropenylradikalen &r

a—F 15} o0—E r 1 1
B a—E B =0 = /xzi = |1 2 1|=a2>-324+2
3 B a- A 11
Med ledningen provar man sig enkelt fram till att x = 1 och x = —2 &r rotter,
och om en &r dubbel, s skall endera (z — 1)?(z + 2) eller (z — 1)(z + 2)? ge
ekvationen ovan = x5 = 1 och 3 = -2
r=1=(a—FE)/f = FE=a—p (tvafaldigt degenererad);
r=-2=(a—-FE)/f=E=a+20 E

b) Ockupation enligt figuren ger m-bindningsenergin (o — ) +2 x @B + —
(a+26) = 3(a+ ), och detta &r samma energi som for lokaliserade 28
elektroner (jfr. eten), sa delokaliseringsenergin = 0. * i

6. Vi ska losa egenvardesproblemet

h
5.0, = 8,0, = 5((1] _01)(2):5,2((;)

Detta problem har l6sningar om (I &r enhetsmatrisen):

— h h h h
2 — R = —(— — — =
0 b, 52)( B S2) (2 Sz)(2 +s.) =0

det(s,—s,1I) =

dv.s. s, = iﬁ, vilket alltsa &r mojliga utfall av matning av spinnvektorns
projektion pa z-axeln. For s, = —1—2 far vi egenvektorn . via:

(6 0)(6)-5() - 5(2)-30)

Detta kan bara vara uppfyllt om b = 0, men a ar da godtycklig. Vanligen
normerar man vektorn 1, och da blir a = 1 (krévs inte for full poéng...).
Pa samma satt ger 16sning for s, = —% att a = 0, och b godtycklig, och efter
normering far vi b = 1, och den kompletta losningen:

h 1 h 0
_+§:>@Z)Sz—(0> och sz——§:>@/)8z—<1)



