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Tentamen TFYA78 Molekylfysik, TEN1, 8 januari 2026.

. a) I viateatomer avgors elektronenergin enbart av huvudkvanttalet, n. Detta
galler inte for flerelektronatomer; ange minst tva olika orsaker till detta, samt
de kvanttal som &r relevanta for att beskriva dessa effekter. [2p]

b) I beskrivningen av atomer anvinder man ofta orbitalapprozimationen. Forklara
vilka fysikaliska antaganden som gors i denna, och konsekvensen for systemets
vagfunktion. [2p]

. X1(2), xa(z) och x3(z) dr normerade egenfunktioner till operatorn for kinetisk
energi, 7', med egenvéarden HFEy, 4F, respektive Fy. Ett system beskrivs av

superpositionen:
1 1 34+ V2i

Y(z) = 1 xi(z) + 5 X2(7) + 1 x3()

a) Vad hénder vid en métning av den kinetiska energin i systemet? [2p]

b) Vilket medelvérde bor man fa efter ett stort antal matningar av den kinetiska
energin i detta system? [2p]

. Funktionen e=*" &r en egenfunktion till Schrodingerekvationen for en kvant-
mekanisk harmonisk oscillator for vissa varden pa a.
a) Visa detta, samt ange vilka virden a kan anta. [3p]

b) Vad ér energin E for detta tillstand? [1p]

. Figuren visar ett molekylorbitaldiagram for hydroxyl- 4 OH H
radikalen OH. Fragorna géller dess grundtillstand. _
a) Ange hur molekylorbitalerna ar fyllda. [1p] # s
b) Ange bindningsordningen. [1p] 2p T

¢) Ange de mojliga spektroskopiska termerna. [1p]
d) Indexera (numrera) samtliga ockuperade o- och =-
orbitaler i OH, och ange HOMO och LUMO. [1p]

. Hiickelapproximationen kan tillimpas pa m-elektronsystemet i cyklobutadien.

a) Bestam energierna for Hiickel-molekylorbitalerna (uttryckta i
Coulomb- och resonansintegralerna « och () och rita ett popu- | |
lerat molekylorbitaldiagram for grundtillstandet. [2p]

b) Berékna delokaliseringsenergin for cyklobutadien och forklara
vilken betydelse resultatet har for molekylens stabilitet. [1p]

¢) Vad har grundtillstandet f6r multiplicitet? [1p]

. Energin for m-elektronerna i cyklobutadien (se uppgift 5) kan approximeras
genom att betrakta molekylen som en kvadratisk lada med fria elektroner
inuti ladan och oéndligt hoga potentialbarriarer utanfor.

a) Om ladans sidor dr 142 pm, vad blir den totala m-elektronenergin? [1p]

b) 1 praktiken visar det sig att cyklobutadien inte adr kvadratisk, utan rek-
tangular, med langden hos de tva enkelbindningarna 157 pm och dubbelbind-
ningarna 135 pm. Forklara detta med stod av berakningar av energinivaerna
och populationerna hos dessa. [3p]



Losningsforslag, Tentamen TFYAT78 Molekylfysik, 8 januari 2026.

1. a) T.ex. elektrostatisk vixelverkan som orsakar skdrmning (beror av bade n
och 1), spinn-spinn-korrelation (avgors av m for elektronerna och av 6verlappet
hos vagfunktionerna via n, [, m; ), magnetisk véxelverkan via spinn-ban-koppling
(avgors av totala rorelseméngdsmomenten L, S eller j;).

b) 1 orbitalapproximationen antas att orbitalerna i en flerelektronatom &r
oberoende av de 6vriga elektronerna, och den samlade effekten av dessa kom-
penseras genom att karnladdningen ersdtts med en effektiv karnladdning.
Vagfunktionen for en atom med N elektroner skrivs som en produkt av (véte-
atom-)vagfunktioner for de ockuperade orbitalerna:

(71, T2, -, T) R (1)U (). ()
2. Superpositionen ¢ = Y ¢;x; ar normerad om Y |¢;|?* = 1, och kontroll visar
att sa ar fallet for den givna vagfunktionen; |1/4|24|1/2)%+|(3++/2i)/4]> = 1.

a) Vid en métning kollapsar vagfunktionen till ett av superpositionens tillstand
X; och den uppmatta kinetiska energin blir energiegenviardet for detta tillstand.
For v = > ¢ix; ges sannolikheten att hitta systemet i tillstandet x; av |c;|?
om 1 ar normerad.

b) Om 1 &r normerad &r medelviardet av den kinetiska energin (Fy;,) =
ST cil?(Erin )i, vilket ger:

2 2

4Fy+

2
3+/2i
4

1 1

1
!

Problemet kan ocksa 16sas med det allménna uttrycket (FEy;,) = f v (x Ekm@/) x)dx
men det blir betydligt mer att skriva!

3. a) Visa att e~% r en egenfunktion till SE fér en harmonisk oscillator:

<h2d2 kx)¢ Eo
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Detta ger att e™**" ar egenfunktion endast om den sista termen ar noll, d.v.s.
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b) Energiegenvirdet F blir da
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4. a) Syre har fyra 2p-elektroner, och tillsammans med vétets

elektron ger detta fem elektroner att fordela, se figuren. 0 ﬂ 26" "
b) Enligt figuren har OH-radikalen tre icke-bindande och 1s
tva bindande elektroner, vilket ger bindningsordningen 1. , —_—
c¢) En ensam oparad m-elektron ger ett 2II-tillstand. 2_p H T ch

d) Orbitaler under dem som visas i figuren (Ols, O2s) /
deltar inte i bindningen, sa numreringen av MO blir som i

s

figuren. 17 ar HOMO, och 2¢* ar LUMO.

. a) Sekulardeterminanten ar (med standardsubstitutionen = = (o — E)/f):

a—F 15} 0 15} z 1 0 1 2y =2 Fyi—a—28
15} a—F 15} 0 1 2z 1 0
= =0= To3=0 = Fys =«
0 15} a—F 15} 01 =z 1 x’__2 E—’Oz—i—Qﬁ
B 0 B a-FE 101z e e
Med en 7-elektron per kolatom att fordela ger detta molekyl-
orbitaldiagrammet till hoger. L — a-2B

b) Delokaliseringsenergin &r skillnaden i energi mellan
molekylens m-elektroner och motsvarande lokaliserade dubbel-
bindningar, d.v.s. « + (3 per elektron (som i eten). Totala
m-elektronenergin for cyklobutadien &r 2 X (a4 28) +2 x a =
4a+46, men detta dr exakt lika mycket som fyra m-elektroner
i eten, alltsa 4 x (o + ), sa delokaliseringsenergin = 0.

_H_

Om delokaliseringsenergin = 0 sker ingen resonansstabilisering (molekylen ska
da inte heller skrivas som en resonansstruktur).

¢) Hunds regler ger lagst energi for populationerna i figuren; med tva oparade
elektroner i olika orbitaler ar det totala spinnet ) = 1 och multipliciteten
M =2X 41 = 3, alltsa ett triplett-tillstand.

. Energin for en partikel i en tvadimensionell lada med sidorna L; och L, ges
av (se t.ex. P.H. eller Atkins, ekv. 11.4b):

i

L3

h* (n?  nd n?
— (A2 g (L
o (22 33) =5 (33

Inséttning av a) L1 = Ly = 142 pm respektive b) Ly = 157 pm och Ly = 135
pm ger energinivaerna i figuren nedan for olika kombinationer av kvanttal
(n1,n2). Med de givna elektronpopulationernana for respektive grundtillstand
blir totala energin i de tva fallen 261,4 respektive 227.4 eV.

a)

Enl,ng =

Den rektanguliara formen sanker
den totala energin, och genom F
att avlagsna degenerationen ham-
nar bada elektronerna i HOMO i
samma orbital och bildar en sin-
glett i stallet for en triplett. For
cyklobutadien skulle det betyda
att de tva elektronerna i icke-
bindande orbitaler (£ = «) ham-
nar i bindande orbitaler sa att
samtliga fyra elektroner i stallet
ar bindande orbitaler.
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