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Tentamen TFYAT78 Molekylfysik, TEN1, 30 oktober 2025.

. a) Hur avgér man om tva vagfunktioner ar ortogonala? [1p]

b) Om tva vagfunktioner ar ortogonala, vad kan man da séga om sannolikhets-
amplituderna for de tva vagfunktionerna? [1p]

¢) Motivera férekomsten av nollpunktsenergi i en harmonisk oscillator, utgaende

fran Heisenbergs osédkerhetsrelation. [2p]

. En partikel pa z-axeln beskrivs av den normerade vagfunktionen ¢ (z).

a) Berdkna véantevirdet av partikelns lage. [2p] \/T el
b) Berékna sannolikheten att hitta partikeln inom Vi) = 2°
intervallet —1 <z < 1. [2p]

. Fargamnet i figuren anvands for selektiv infargning av i
cellulara strukturer. Det konjugerade m-elektronsystemet S ° N@
mellan kvaveatomerna kan approximeras med en endimen- NI/W\/LS

sionell lada, dar varje kol bidrar med en elektron och en CHa I
neutral kviveatom bidrar med tva elektroner.

3,3'-dietyltiadikarbocyaninjodid
a) Ange kvanttalen for HOMO och LUMO. [1p]

b) Antag att alla bindningar har lingden 140 pm, och att vinklarna &r 120°
vid varje kolatom. Ladans lingd kan berdknas antingen genom att anta att
elektronerna upplever molekylen som en rak endimensionell stracka (alternativ
i) 1 figuren), eller att de foljer kolkedjan enligt alternativ i7). i)
Berékna energiskillnaden mellan HOMO och LUMO for bada

fallen, och dven vaglangderna for dessa skillnader. [3p] ii) NN

. For molekyljonen HeH™ ar kiarn-karn-avstandet ca 1,4 ag, och totala elektron-
energin ca -81,1 eV. Dessa molekylorbitaler har berdknats for jonen:

lo = 0,877 Hels + 0,202 Hl1s
20" = 0,798 Hels — 1,168 Hl1s

a) Rita ett molekylorbitaldiagram for HeH"; ange energierna for ingaende AO
och MO och ange &ven hur orbitalerna &r populerade. [2p]

b) Forklara innebérden av de olika koefficienterna i 1o och 2¢*, och motivera
de olika storlekarna hos dessa. [2p]

. Vagfunktionen for en fri elektron ér ¢)(x) = Asin(2x/ay), dér ay dr Bohhradien
och z given i meter.

a) Berdkna elektronens totala energi [2p].

b) Berékna storleken hos elektronens roreslseméngd. [1p]

c¢) Beridkna de Broglie-vaglangden. [1p]

. a) Betrakta elektronen som en klassisk partikel, en homogen sfar med radien

2,8 fm. Anviénd storleken hos spinnrorelsemangdsmomentet for att berakna
periferihastigheten pa elektronens ekvator, och kommentera resultatet. [2p]

b) Ange de méjliga vardena pa spinnkvanttalet S for en Fe-atom i grundtillstandet,
samt mojliga Mg for varje S. [2p]



Losningsforslag, Tentamen TFYAT78 Molekylfysik, 30 oktober 2025.

1. a) Att vagfunktionerna 1/ och 1, ar ortogonala, innebér att
/ Y hedr =0

b) Integralen ovan &r i praktiken en Gverlappsintegral mellan vagfunktionerna
11 och 9. Att denna &r noll innebér att de tva vagfunktionerna (alltsa deras
sannolikhetsamplituder) fyller olika delar av rummet sa att de inte &verlappar,
eller att de har olika tecken dar de Gverlappar sa att de tar ut varandra.

¢) I en harmonisk oscillator &r partikeln i nagon mening lokaliserad. I vila (p =
0) & Ap = 0, men det kréver att Az — oo om Heisenbergs osékerhetsrelation
skall vara uppfylld. Detta ar inte forenligt med antagandet att partikeln ar
lokaliserad, och om Ax &r &ndlig maste Ap # 0, och p kan da inte vara
noll. Da ar foljaktligen ocksa Ej > 0, sa att partikeln har viss rorelseenergi -
nollpunktsenergin!

2. a) Absolutbeloppet hanteras genom att dela upp integralerna pa tva delar,
beroende pa vilket tecken x har. Vantevardet ges av

oo oo oo 0
1 1 1 e
= * = — _le = — X — x = ax = — — 1 =
(x) /1/1 xpdx 5 /:ce dx 5 /:L’e dx + 5 /:ce dx // re™dx = (az )/
—0 —00 0 —0o0
1

= et D] g e - D) = s [+ (1] =0

Att vantevardet blir noll framgar redan av integranden, som ar en udda funk-
tion, sa att integration 6ver hela intervallet blir noll. ¥ (z) &r ocksa symmetrisk
kring origo, vilket dven det ger att (x) = 0.

b) Sannolikheten ges av

1 1 1
1 1
P(-l<z<l1)= /z/z*wd:c = §/exd:c = 2><§/el“dx =[], = 0,632 = 63%
-1 —
3. a) m-elektronsystemet har totalt 10 elektroner (7 fran kolatomer, en neutral
kvéveatom och en katjonisk kvéveatom), och med tva elektroner per orbital
ar de fem lagsta fyllda. I partikeln i ladan har den lagsta orbitalen kvanttalet

n =1, sa HOMO har n = 5 och LUMO har n = 6.

b) Det ar atta bindningar mellan de tva kviaveatomerna, och vi ska .~ 7g,

berakna skillnaden mellan nivaerna n = 5 och n = 6. 120° &
[ fall 7) ar ladans lingd 8 x 121 = 968 pm, och 121 pm
B2 B2
AE = m(nimo—ngom) = Sm(068 10°12)2 (62—5%) = 7,08-107 1 J = 4,42 eV

i1) Med ladans lingd 8 x 140 = 1120 pm, far vi i stéllet

h? 72
Y (nZvso—nhoro) = (62—5%) = 5,29-10719 J = 3,30 eV

AE
8m(1120 - 10-12)2

Motsvarande vaglangder blir (med E = he/)\) ca 281 nm respektive 376 nm.



4. a) Katjonen har tva elektroner, och om totala elektron- [ E (ev)
energin dr —81,1 eV (vilket &r en forenkling av hur det | /
faktiskt ligger till for HeH"-jonen!) sa blir energin per 5| —— \
elektron ca —40,5 eV. Is-energier for H (—13,5 eV) och 20 ¢ ‘\; He 1s

He (—24,5 eV) finns i P.H., vilket ger diagrammet till : /
hoger. Vid vilken energi 20*-orbitalen ska placeras gar s | L e |
inte att avgora utifran det som ar givet i uppgiften, men -0 ¢ {—F

maste ligga mellan H1s och nollnivan.
b) MO 1o och 20* inte dr normerade, eftersom Y |¢;]*> = 1 for normerade
superpositioner. Normering ger (men &r inte nddvandigt for podng):

lo = 0,974 Hels + 0,224 Hls
20" = 0,564 Hels — 0,826 Hls

Koefficienterna anger vilken vikt de ingaende AO har i MO, vilket ocksa visar
sannolikhetsfordelningarna hos elektronerna i respektive orbital. I fallet 1o ar
elektronerna starkt forskjutna mot He-atomen, vilket ar rimligt med tanke pa
att Hels-orbitalerna ligger liagre an H1s. Olika tecken hos koefficienterna i 20*
ger ett nodplan, och alltsa en antibindande orbital.

5. a) For en fri partikel dr V' (z) = 0, sa SE blir

B2 d2 d2y 2\° R 27 2%
LSV g cY_ (2 2 (E) =y E=""
2m da? w:>/dx2 <a0> V)= 2m (ao) v V= ma? ~

E=875-10718J =546 ¢V

b)

2 2h
L = p, = (£)— =3,99- 107 kegm /s

Etot = Ekln -
2m aop

Observera att p, inte kan bestammas med operatorn p,., eftersom rorelsemangden
inte ar entydig (elektronen kan rora sig i positiv eller negativ riktning, sa att
p. far olika tecken). Déaremot ar p? entydig.

c)A=h/p=1,67-10"19 m = 0,167 nm.
6. a) Storleken hos rorelsemédngdsmomentet &dr |[S| = /s(s + 1)h = /3/4h, men
klassiskt galler att rorelsemangdsmomentet ocksa kan skrivas S = Jw, dar

troghetsmomentet I = (2/5)mr? for en sfar som roterar kring en axel genom
centrum (P.H., F-1.10). Med w = v/r fas

3 2 5v/'3h

\/jh = Sl =0 = L =5,63- 10" m/s ~ 1900c
4 5) r dmr

v > ¢ ar uppenbart orimligt, och en klassisk beskrivning ar da inte rimlig.

b) Fe har konfigurationen [Ar|3d%4s?, men fyllda delskal ([Ar],

4s%) ger inga bidrag. Hunds regler ger att 3d° har fyra oparade S Ms
P - s .. 0 0

spinn i tillstandet med 14gst energi (inte heller parade spinn i 1 10 41

3d® ger nagra nettobidrag). Clebsch-Gordan-serierna for fyra 5 _o _ 1’ O’ 142

elektroner ger S = 0,1,2, och for dessa antar Mg vardena
Mg=-S5-S+1,...,+5.



