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1. I flerelektronatomer görs vanligen denna approximation, för en atom med i
elektroner:

ψ(r̄1, r̄2, ..., r̄i) ≈ ψ1(r̄1)ψ2(r̄2)...ψN (r̄i)

a) Vad kallas approximationen? [1p]

b) Beskriv i ord vad approximationen innebär. [2p]

c) Ange n̊agon åtgärd som vanligen vidtas för att minska det fel som uppst̊ar
i och med denna approximation. [1p]

2. En partikel beskrivs av denna onormerade v̊agfunktion, där a0 är Bohrradien:

ψ(x) =

{

0, x < 0√
2e−x/a0 , x > 0

Beräkna sannolikheten att hitta partikeln i omr̊adet x ≥ a0.

3. Figuren visar n̊agra elektroniska tillst̊and i bensofenon.

a) Förklara utifr̊an vad som gäller generellt för elektroniska
tillst̊and varför T1 har lägre energi än S1. [2p]

b) Överg̊angen S1 → S0 sker ca 108 g̊anger snabbare än
överg̊angen T1 → S0, förklara varför. [2p]

4. a) Fosfor i grundtillst̊andet har elektronkonfigurationen 1s22s22p63s23p3 och
beskrivs av termen 4S3/2. Ange alla möjliga värden p̊a L,ML, S,MS, J , och
MJ för denna term. [2p]

b) För elektronkonfigurationen i a) är även andra termer möjliga. Ange en
annan term än den i a) för samma elektronkonfiguration, och visa hur den är
beräknad. [2p]

5. π-elektronerna i butadien, CH2=CH-CH=CH2, kan betraktas som begränsade
till en endimensionell l̊ada med längden 4R, där R = 1,4 Å (en halv bind-
ningslängd har lagts till i varje ände av molekylen).

a) Använd denna approximation och skissa utseendet hos de fyllda molekyl-
orbitalerna som bildas av π-elektronerna i butadiens grundtillst̊and. [2p]

b) Uppskatta skillnaden mellan HOMO och LUMO för butadien. [2p]

6. Hitta en funktion som är egenfunktion till rörelsemängdsoperatorn p̂x = −ih̄ d
dx

med egenvärdet p.
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1. a) Orbitalapproximationen.

b) I en flerelektronatom p̊averkar alla elektronerna varandra, men i orbital-
approximationen antas varje elektron ockupera en [väteliknande] en-elektron-
orbital, och v̊agfunktionen skrivs som en produkt av oberoende v̊agfunktioner,
en för varje ockuperad väteatomorbital.

c) Effekten av omgivande elektroner p̊a en väteatomorbital approximeras med
en punktladdning i kärnan, en effektiv kärnladdning vars storlek bestäms av
medelladdningen innanför elektronen (skärmning), och som ersätter den verk-
liga kärnladdningen.

2. V̊agfunktionen behöver först normeras, s̊a ansätt ψ′(x) = N
√
2e−x/a0 :

1 =

∫

|ψ′(x)|2dx = 2N2

∫

∞

0

e−2x/a0dx = 2N2

(

−a0
2

)

[

e−2x/a0
]∞

0
= N2a0 ⇒ N =

1√
a0

vilket ger den normerade v̊agfunktionen

ψ(x) =

√

2

a0
e−x/a0 , x > 0

Beräkna nu sannolikheten att hitta partikel i omr̊adet x ≥ a0:

P =

∫

∞

a0

|ψ(x)|2dx =
2

a0

∫

∞

a0

e−2x/a0dx =
2

a0

(

−a0
2

)

[

e−2x/a0
]∞

a0
= e−2 ≈ 0,135

3. a) Utifr̊an det som är givet i fr̊agan är rimligen Sn olika singlett-tillst̊and, och
T1 ett triplett-tillst̊and. Generellt gäller att triplett-tillst̊and har lägre energi
än singlett-tillst̊and, vid i övrigt lika elektronkonfiguration. Detta beror p̊a
att elektroner p.g.a. spinn-korrelation har större sannolikhet att befinna sig
längre ifr̊an varandra om de har oparade spinn, vilket sänker den potentiella
energin i systemet (hänvisning till Hunds regel godtas som motivering).

b) Överg̊angar fr̊an triplett- till singlett-tillst̊and (och vice versa) är förbjudna,
och dessa sker i s̊a fall genom tunnling (⇒ fosforescens), vilket är en betydligt
l̊angsammare process än deexcitationen fr̊an S1 till S0 (fluorescens).

4. a) En S-term betyder att L = 0. ML kan anta värden mellan −L och +L,
s̊a d̊a är bara ML = 0 möjligt här. Multipliciteten 4 = 2S+1 betyder att
S = 3/2. MS kan anta värden mellan −S och +S, allts̊a -3/2, -1/2, +1/2, och
+3/2. J antar värden fr̊an —L− S— till —L+ S—, vilket bara blir J = 3/2
i detta fall. Slutligen, MJ antar värden mellan −J och +J , allts̊a -3/2, -1/2,
+1/2, och +3/2. Sammanfattningsvis:

S 3/2
MS -3/2, -1/2, +1/2, +3/2
L 0
ML 0
J 3/2
MJ -3/2, -1/2, +1/2, +3/2



(forts.)

b) Även termerna 2P och 2D är möjliga i denna konfiguration (totalt finns 20
sätt att placera tre elektroner i tre p-orbitaler). Termerna kan åstadkommas
p̊a t.ex. dessa vis:

5. a) Varje kolatom i butadien bidrar med en 2p-elektron
till π-elektronsystemet, s̊a vi f̊ar 4 π-elektroner och 4
molekylära π-orbitaler, (ψ1, ψ2, ψ3, ψ4). Med tv̊a elek-
troner i varje orbital (Pauliprincipen) är ψ1 och ψ2 fyllda
i grundtillst̊andet, övriga orbitaler är obesatta. Dessa
orbitaler kan allts̊a approximeras med tillst̊anden hos
en partikel i en l̊ada med längden L:

ψm(x) =

√

2

L
sin

mπx

L
, 0 ≤ x ≤ L, m = 1, 2, ...

Skisserna till höger visar hur de fyllda MO ψ1 och ψ2 ser ut.

b) HOMO är ψ2 och LUMO är ψ3, och den sökta energin är d̊a skillnaden i
energi mellan ψ3 och ψ2:

E = (32 − 22)
h2

8m(4× 1,4 · 10−10)2
= 5× 1,92 · 10−19 = 9,6 · 10−19 J = 6,0 eV

6. Vi söker en funktion ψ(x) som uppfyller

−ih̄ d
dx
ψ = pψ ⇒ −ih̄ 1

ψ

dψ

dx
= p

(eftersom p är en skalär, ingen operator). Kedjeregeln ger att

d lnψ

dx
=

1

ψ

dψ

dx
och − ih̄

1

ψ

dψ

dx
= −ih̄d lnψ

dx
= p ⇒

⇒ d lnψ

dx
=
ip

h̄
⇒ lnψ =

ipx

h̄
+ Const ⇒ ψ = Ceipx/h̄

OBS! Eftersom alla egenvärden till p̂x per definition är rörelsemängder räcker
det inte att hitta n̊agon egenfunktion för att besvara fr̊agan. Att ett egenvärde,
t.ex. h̄k, tolkas som rörelsemängd och betecknas ”p” är inte samma sak som
att egenvärdet är p !


