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Chemia teoretyczna

Przyktadowe zadania otwarte

Zadanie 1.1

Zagadnienia do przypomnienia:
e Logarytm naturalny i liczba Eulera
e Liczby i funkcje zespolone
¢ Granice funkgcji
e Rachunek rézniczkowy
e Rachunek catkowy

e RoOwnania rozniczkowe

Zadanie 2.1
Przeksztat¢ niezalezne od czasu rownanie Schrodingera dla atomu wodoru do uktadu jednostek
atomowych.
(— W >¢=E¢
2m, 4mreyr
(_1172 _l)w =EY
2 T
Zadanie 2.2
Jakie wielkoSci fizyczne mogg opisywac ponizsze wzory? Jakie sg ich jednostki w uktadzie SI?
ml~3
nl™3
lt—2
milt—?
ml?t=?
ml~1t~?
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gestos¢

steZzenie molowe

przyspieszenie

sita (niuton)

energia, praca (dzul)

ci$nienie (paskal)

_ kg
mi= = 7]
_ mol
nl=3 = 5
_ m
It™2 = S_2
_ kg m
mlt™? = [ -2
_, [kem?
ml?t=2 =[ -2 ]
L
m s2
Zadanie 2.3

Przeksztat¢ ponizsze wielkos$ci do podstawowych jednostek uktadu SI.

1 cm ms ™2

1 mg pm ps™2

1

1dgmm™" ns

1 mmol dm™3

1mVcm™t

1 kN dm

m
1cmms™2 = 10% =

-2

S

kg m
1mgpmps™2=10"° §2
k
1dgmm™!ns—2? = 10?7 _gz
ms
mol
1mmoldm™ =1 —
m
kg m
1mVem =101
mV cm N
kg m?
1kNdm = 100

g2
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Zadanie 3.1

Przeksztat¢ r6wnanie Balmera do ro6wnania Rydberga stosujagc odpowiednie podstawienia.
2

A =364,56——
l
1 - (i _ i)
27 M0z n2
2 = 364,56
7
1 1 [n?-4
1 364,56< n? >
il
1 364,56 n?
1 4 /1 1
2 364,56 (2_2 N F)
Podstawiamy:
4
H = 364,56
ni = 22
ni = n?
Co daje:
1 1 1
=)
Zadanie 3.2

Korzystajac z zaleznosci E = 76 wyznacz energie orbit stacjonarnych wyidealizowanego atomu

jednoelektronowego (Z = 1) na podstawie rownania Rydberga.

1_, (1.1
A T \n¢ n?

mee*

Rop = - —
8eZh3c
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Rozwiqgzanie

Poniewaz nie rozpatrujemy przej$¢ pomiedzy poziomami energetycznymi, a tylko energie
jednego z nich, to:

1 1
1~ e
hc hc  mee* hc  m,e*
E=g=heme= 8e2h3c n? - 8esh?n?

Jest to energia orbity stacjonarnej wg Bohra L = nh.

Zadanie 4.1

Oblicz dtugosc¢ fali de Broglie’a dla osoby o masie 50 kg biegnacej z predkoscia 10 kTm Wynik
podaj w jednostkach dtugosci Plancka.

Rozwigzanie

— 105 qppo L D,
vEEY km 3600 s s
m kg m
p=mv=50kg-2,778?=138,9T

2

h 6,626-10-34kgTm

A=-—= 5 =477-10 m = 0,30,
P 1389 “5%

Zadanie 4.2

Oblicz promien atomowy niklu na podstawie doSwiadczenia Davissona i Germera i por6wnaj
z warto$cig wyznaczong z dyfrakcji rentgenowskiej (rxgp = 0,124 nm).

N\ N\ /H\ CA X7
Q/') oo ey

/
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E=Ue=54V-1602-107°C=8,651-10"" ]

mvz 2
=== f_m
p=+2mE =/2-9,109 - 10-3 kg - 8,651 - 1018 ] = 3,970 kng
_h_ 0826 W0s ) 6910710 m
p 3970Ns ’
dsinf =ni
J= A _ 1,669 - 10719 m 2179.10-10
sin @ 0,766 ’
d=1rV3
po L B0 M e 1010 m
73 1,732 ’
r = 0,126 nm > rygp = 0,124 nm

Zadanie 4.3

Przeksztat¢ ponizsze réwnanie do postaci zaproponowanej przez Comptona.

hc , he 2 g hen?  rhey? h?c?
(7+mec _7> ~ (mec?) :<7) +<7) ~ 2 cost

)
h

m,c

A=A= (1 --cosH)

hc , he 2 g hen?  rhey? h?c?
(7+mec _7> — (mec?) :<7) +<7) ~ 2y cost

Pamietajac, ze (a + b + ¢)? = a? + b? + ¢ + 2ab + 2ac + 2bc obliczamy:

hcy® hc\® hc hc hc hc
(—) + (mec?)? + (—) +2—mec? = 2———2—myc? — (m,c?)?

A A A A A A
- (5 (B -2 ose
A A AN
Redukujemy wyrazy powtarzajace sie:
ZEm c? — ZEE— ZEm c?=-2 i cos 6
A° A A e AN
Dzielimy obustronnie przez 2hc?:
1 h mgc h
Zmec T —ﬁcose

Mnozymy przez AA":

mycA' —h —m,cA = —hcosé
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Przenosimy —h na drugg strone réwnania:

mycA' —m,cA =h—hcosf
Wytaczamy wspolne czynniki przed nawias:

myc(A'— A1) = h(1 — cos )

Dzielimy przez m,c otrzymujac koncowq posta¢ réwnania:

A==

(1 —-cosh)
myc

Zadanie 5.1

PotozZenie elektronu poruszajacego sie wjednym wymiarze okre$lono z doktadnoscia
+0,01 nm na podstawie odbicia fotonu. Oblicz nieoznaczono$¢ predkosci elektronu
w momencie lokalizacji.

Ax =0,0lnm = 10" m

h
AxAp, = >

h  6626- 1073*]s

Ap = = =527-10"%N
P=4r dx_ 1257 -10"m >
p =mv

p

v=—

m
A >A'p_5,27-10‘24Ns_579 106m
V=, T 9109 -1031kg s

Zadanie 5.2

Posta¢ orbitalu 1s atomu wodoru we wspoétrzednych sferycznych dana jest wzorem:

r

e

W= 1
Jrag
«  Wykaz, Ze powyzsza funkcja jest znormalizowana (tzn. catka [y|? po catej przestrzeni

jest r6wna jednosSci). Pamietaj o jakobianie przeksztatcenia!

* Oblicz oczekiwang odlegtos¢ elektronu od jadra dla tego orbitalu. Pamietaj o jakobianie
przeksztatcenia!
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Sprawdzenie normalizacji:

2w M 0O 1 T 2
f|1p|2 def f f l —e aOl r2sin dr d6 de

]akoblan
27T
j f smej rea0drd0d(p—
u' =e ao v=r?
a ZT

u=-——e @ 1y =2r
2

2m _2r © [S) a, i
f f 51n9“ —— ] —j 2r(——)e ao drl dé de
nao 0 o 2

21
f f smej re a0drd9d<p_
nao

u—eao v=r

[

2
1 (%" (™ apn —2m°” © qy _2r
—zf f sm@“ (——O)e aO] —f — e ag drldﬁd(p
Tag Jg Jo 0 0 2
21 (9] 1 2T T a, _2_r°°
6 “ao d dod ' 9[—— a] dod
Znaof fsm f odr Q= 27ra0f0 fosm 2e 00 @

2 1 2w T
f jsm@[ 0 d9d<p=EjO josmedé?d(p

27'L' 1
/4 — 2m
=) [ cos 0]gde = f = lelo" =1

Oczekiwana (Srednia) odlegtos¢ elektronu od jadra:

21 2
(r)y = fl/) rydV = f ffrlpzrzsmedrded(p——j jsm@f rea0drd0d(p

= :an

Uwagi:

Catki obliczamy tak jak poprzednio - przez czesci.

Wynik mozemy poréwnac z warto$cig obliczong w programie FDA (r) = 1,4995a,.

Zadanie 6.1

Wyznacz punkty stacjonarne oraz ich charakter dla nastepujacych funkcji:
filx,y) = 2x% — 4xy + y* + 4x — 2
folx,y) =3 —x* —xy—y*+2y
f300y) =x3+y?—3x—4y+2
falx,y) = 4x? = 3x*y +y° — 9y
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Aby wyznaczy¢ potozenie punktow stacjonarnych paraboloidy hiperbolicznej f; rozwigzujemy
uktad rownan Vf; = 0:

dfy
E—4x—4y+4—0
dfy

= —4x42y=0
dy X + 2y

Powyzszy uktad rownan spelnia tylko jeden punkt P(1,2).
Aby utworzy¢ hesjan wyznaczamy drugie pochodne czastkowe:

eh_, eh_,
dx? dy?

oraz pochodne mieszane (ktére zgodnie z twd. Schwartz’a sg rowne):

d*fy _d*fi _
dxy dyx
Aby sprawdzi¢ charakter punktu stacjonarnego obliczamy wyznacznik hesjanu:
d?f, d?f,
5 ® W® . .
HP) =5 | =] |=42-(-9 (-9 =8-16=-8
d“fi P) d*fi P -4 2
dyx dy?

Poniewaz H(P) < 0, to w punkcie P znajduje sie punkt siodtowy.
Analogicznie postepujemy dla pozostatych funkcji:

* dla f, mamy punkt stacjonarny P (— %, g), w ktorym znajduje sie maksimum lokalne

» dla f; mamy: P, (—1,2) - punkt siodtowy oraz P,(1,2) - minimum lokalne
* dla f; mamy dwa punkty siodtowe: Pl(O, —\/§) oraz PZ(O, \/§)

Zadanie 6.2
Wyznacz laplasjany ponizszych funkgji:
filx,y,2) = x*y°z*

fZ (rl 91 (p) = rne—ar

e—r
f3 (7”, 0! (P) = 7

,
fa(r,0,9) = e 3sinB cosg

-
fs(x,y,2) = xze™2
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Laplasjan mozna przedstawic jako iloczyn skalarny wektorowego operatora nabla:

—

A=V2=V.V
We wspoétrzednych kartezjanskich laplasjan dany jest jako:
92 0% 02

VZ = + +
0x? dy? 0z2

Zatem dla f;:
Vif, = 2y3z* + 6x%yz* + 12x%y322
We wspoétrzednych sferycznych laplasjan dany jest jako:

V2_16(26>+ 1 6(_96>+ 1 02
“r2ar\" ar) " rzsineag\°" " 96) T 12 sin? 6 d¢?

Zatem dla f, mamy:

1 0 0 10
Vif, = (rz —r"e“’”) +0+0= =3 (r?[nr*le %" —are % |)

?r d d
— n+l,—-a _ n+2 ,—ar
= <6r nr e ar ar e )

1
=3 (n[(n+ Drte " — ar™le @] — q[(n + 2)r"*le " — ar"t2e=27))

1
=0+ Dr" —anr™! —a(n + 2)r™* + a?r™t?)e™
r

=(nn+Dr" 2 =2an+ Dr* ! + a?rMe "
<n(n +1) 2a(n+1) 2)
= - +a|f;

T2 r

Funkcja f; jest szczeg6lnym przypadkiem f,, gdzie n = —1 i a = 1. Podstawiajac te state do
rozwigzania dostajemy od razu:

Vi fs =(

Ze wzgledu na duze skomplikowanie laplasjanu we wspétrzednych sferycznych policzymy V2 f,
dla kaZdego cztonu sumy z osobna:

~1.0 2.0 __ e
-——+1 >f3=f3=7

T2 r

a _r sinf cos ¢ d _r sin 8 cos @ ror? _r
=== 2 __ 07 35gj =—— @ (7% 3)z————— 3——e 3
[1] (r 3¢ sin 6 cos <p> 37 oy (r e ) 32 <2re e
1 ) r? g B (1 2)
=32 T 3 e 3sinfcosp = 5 3, fa

1 0 0 _r e3cos 0 0
<sm9—e §sin0cos<p) Sl (sm@—sm@)

~ rZsind 00 a0 r2 sinf 96 a0
e 3cos<p6 e 3cos@ - cos? 6 —sin? 0
—m@smecose _W(COS 6 — sin 9) = +2sin2 0 4
T T
1 02 S _ e 3sinf 0° _ e3sinfcosp 1
" rZsin2 g d? g2 ¢ Ssinbcosg = r2sin? 0 d¢g? Er T A r2sin2@  r2sin2@ fa
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Mozemy teraz policzy¢ laplasjan:

cos2 6 — sin? 6 1
2 — — — — —
Viha = .+.+. <9 3r r2sin2 0 12 sin? 0>f
(1 2 cos 20 —sin? 80 — sin®? 8 — cos? 0 _(1 2 2)
“\9 3r r2sin2 @ 4 9 3r r? fa

W przypadku f; pamietamy, ze r =./x?+ y? + z%, ponadto pamietajac, ze [u™(x)]' =
nu™ 1(x)u’'(x) mozemy obliczy¢:

d X
ox' T
Jd1 «x
axr 13

i analogicznie dla pochodnych po y i z. Po uproszczeniu dostajemy:

v~ ()

Zadanie 6.3
Wiele problemdéw fizycznych mozna opisa¢ nastepujacym réwnaniem rézniczkowym:
d2y
2., —
E +a‘y=0

Wykaz przez podstawienie, Ze rozwigzanie tego rownania ma postac: y = Ae'®* 4+ Be™'%¥,

Réwnowaznie, rozwigzanie mozna zapisa¢ w formie: y = C cos ax + D sin ax. Zapisz state C i D
w funkcji statych Ai B.

Obliczamy pierwsza i druga pochodng funkgc;ji y:

— = Adiae'* — Bige™'%*

dx
d?y g g ) ,
oz A(ia)%e'% + B(ia)?e™1%* = —Aa”e!** — Ba?e™'%¥
. , . dzy 2
Podstawiamy do rownania Lz Tay= 0:

—Aa?el®* — Bg2e~iax az(Ae‘“x + Be“ax) =0
Upraszczamy:
—Aa2ei® — Ba2e=ioX 4+ Agq2el®* 4+ Bg2e—iax = (
0=0
Réwnanie jest spetnione.
Korzystajac z wzoru Eulera e!® = cos ax + i sin ax mozemy zapisa¢ funkcje v jako:

y = Ael® + Be % = A(cos ax + isin ax) + B(cos —ax + isin —ax)
= Acosax + Aisinax + B cosax — Bisinax
= (A + B) cosax + (Ai — Bi) sinax
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Zatem:
C=A4A+B
D = Ai — Bi

Zadanie 7.1

Jaka jest dtugos¢ fali promieniowania emitowanego podczas przejscia elektronu z pierwszego
stanu wzbudzonego do stanu podstawowego w studni GaAs o szerokosci 10 nm? Przyjmij
model jednowymiarowej nieskoniczonej studni potencjatu.

h?n?
"= 8me2
M ns = 0,067m, = 6,10 - 1032 kg
L=10nm=1-10"8%m
h=663-1073 |s
c=300-108ms?
h2(22 —12) 3R
8m*L? 8m*L2
_he _ 8m*cL?
AE 3h

AE:EZ_E:L:

= 7365 nm

Zadanie 7.2

Oblicz dtugosc¢ fali Swiatta, ktére zostanie pochtoniete, kiedy elektron m w czasteczce heksa-
1,3,5-trienu CH2=CH-CH=CH-CH=CH2 ulega wzbudzeniu z najwyzszego obsadzonego (HOMO)
na najnizszy nieobsadzony (LUMO) poziom energetyczny. Przyjmij, Ze $rednia dtugos¢
wigzania wegiel-wegiel w heksatrienie wynosi 144,5 pm.

Poréwnaj odpowiedz z wyznaczong doswiadczalnie dtugoscia fali, réwng 258 nm.

1,3,5-heksatrien posiada 6 orbitali 2p,, ktore hybrydyzujac dajg 6 orbitali molekularnych.

L _ 900000
000000
L _ D000
> 090060
. _,D00860
00000
L _ 000000
00BOO0
L, D000
‘ 000000
000000

oo
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Trzy najnizsze obsadzone s3 1acznie przez 6 elektronéw, a pozostate trzy puste. Przejscie
HOMO-LUMO to zatem przejscie 3—4:

L=6d=867nm=28,67-10""m

h?n?
E =
8mlL?
h?(3% — 4%
_rte=*)_ 10-19
AE = — 5,611 -10 ]
c
A =3,541-10"7" m = 354 nm

" |AE]

Jak wida¢ tak prosty model nie sprawdza sie juz tak dobrze jak w przypadku 1,3-butadienu,
ktéry omawiany byt na wyktadzie.

Zadanie 8.1

Oblicz prawdopodobienstwo tunelowania elektronu o energii 2,0 eV przez bariere potencjatu
o wysokosci 3,0 eV i szerokosci 0,50 nm.

P = o~ 2meVo=E)
L=050nm=5,0-10"1%m
Vy=30eV =48-10"19]
E=20eV =32-10"1]

P= 2:5-107"m J2-911-10°2 kg-(48-10"19]—3,2-10-1°))
- exp 1,06 K 10_34 ] S ) g ) ] ) ]
107° m kg m?2
=exp| — r— \/18,22 -10731kg-1,6- 1071 5 >
1061073 23— s s
1025 kg2 m?
=exp| ————— [29,2-10750 g >
106 kgm S
’ S
S kg m
= exp (—0,943 -10%°> ——.5,4-1072° g_) =exp(-5)~7-1073
kg m S
Zadanie 8.2
Na ptaskiej powierzchni przewodzacej jest wysepka -
materiatu przewodzacego o grubosci 0,3 nm. Ujemnie
spolaryzowane ostrze z metalu o pracy wyjscia
4,0 eV przesuwa sie nad tym ukladem na statej wysokosci 06

0,6 nm wzgledem poziomu catej powierzchni. Oszacuj,

ilokrotnie wzros$nie natezenie pradu tunelowania podczas 0,3 5
przejscia ostrza nad wysepka. ; L
0,0 -
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Natezenie pradu zmieni sie proporcjonalnie do prawdopodobienstwa tunelowania. Za
szeroko$¢ bariery przyjmujemy odlegto$¢ ostrza od badanego materiatu L = h, natomiast
réznica Vy — E = W stanowi prace wyj$cia. Zatem:

P =e B 2meW
P,=e R 2meW

Zmiana wyniesie:

2h 2h 2h 2h 2
& = e_TZszeWeTl‘/zmeW = eTl‘/zmeW_Tz‘/szW = ehV 2meW (hq—hs)
Py
Niezbedne state i wartoSci:

o 003107 1,06-1072 Js
21 2-3,14
m, =9,11-1073 kg
W=40eV=0641-10"19]

hy—hy,=06-03=03nm=3-10"m

Podstawiamy:
P, 2

p, - P (1,06 1034 5

\/2 +9,11-10731kg-6,41-10"1 J-3-1071 m)

6-1071 m

2
1,06 - 10-341@5—?5

kg m?
SZ

= exp j18,22 -10-31kg - 6,41 - 10-19

kg m S

1 —-10 k 2 mZ

=exp| 566 ——— [116,8 - 10730 5 >
10734 =—

S

S kg m
= exp (5,66 -10%*——.10,8-1072° g_) = e®11 = 450
kg m S

Zadanie 9.1

Oblicz liczby falowe odpowiadajace energiom oscylacyjnym wigzan w czgsteczce acetonu
i poréwnaj wyniki z widmem tego zwigzku w podczerwieni. Przyblizone state sitowe wigzan

Wynosza:
kN
k(C—H) =050 —
m

kN
k(C—C) = 0,65 —
m

kN
k(C=0)=125—
m
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co cc

- =
- =t

transmitancja, %

)

Coblentz Society, Inc., ,Evaluated Infrared Reference Spectra’
in NIST Chemistry WebBook, http://webbook.nist.gov/

Rozwigzanie
Bezwzgledne masy atoméw w gramach obliczamy ze wzoru m = NﬁA (gdzie: M - masa molowa
[ﬁ], N, = 6,022 - 10?3 ﬁ) i przeliczamy na kilogramy:

my = 1,67 - 10727 kg

me =199 10726 kg

mo = 2,66 - 1072 kg

Wyznaczamy masy zredukowane dla oscylatorow CH, CC1i CO, % = mi + mi:
1 2

HcH = 1,54 . 10_27 kg
Hce = 9,95 : 10_27 kg
Hco = 1,14 - 10_26 kg

Obliczamy pulsacje w = \/% (pamietajac, Ze% = %)3

wey = 5,70 - 101 571
Wee = 2,56 . 1014 S_1

Weco = 3,31 . 1014 S_1

Przeliczamy na liczby falowe V = % = % = % (c ~3-108 ?) w centymetrach odwrotnych:

vCH = 3020 Cn’l_1

ﬁcc = 1358 Cn’l_1

17(:0 = 1756 Cl’n_1
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Zadanie 9.2

Wyznacz state normalizacyjne N dla nastepujacych funkcji falowych bedacych rozwigzaniami
réwnania Schrodingera dla oscylatora harmonicznego:

Y, = Nl(\/ 8ax)e_‘““2
¥, = N,(8ax? — 2)e~%’
Funkcja btedu Gaussa:

2
\/_Ef e~ dx = erf(x) + ¢

State normalizacyjne wyznaczamy z warunku:

j Y2dx =1
0

°° 2
f (N,V8axe ") dx = 8aN12j xZe~20x% (y x
0

0

Dla funkcji ¥; obliczamy:

Catkujemy przez czeSci, zatem:
_ 2
u =xe 2 p=x
u=-- vi=1

Obliczamy catke u przez podstawienie i sprowadzenie do postaci funkcji btedu Gaussa:

_ 2
u=fxe 20x" dx =

w = —2ax?

dw

—=—4

pp ax

dy = dw

x= dax

___f de___ew__Ll‘ie—Zax2
a

Powracamy do catkowania przez czesci:

1 © 1 1 r®
* 8aN? ([—Ee_zaxzx] - f —Ee‘zaxzdx> = 8aN? <0 + Ef e_zaxzdx>
0 0 0

= 2N12f e~2ax’qy x
0
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Dokonujemy podstawienia i sprowadzamy do postaci funkcji btedu Gaussa:

w =+2ax

dW_ 5

dx a

d dw

x:—

V2a
2NZ (° 2N2\m 2 [° _, T T
t—— | eWdw=———| e Wdw=N? /— erfw)]® = N2 |—
Za . ,—2a 2 \/E o 1 za[ ]0 1 Za

Zatem:
2 | T _
1\ 2a
4|2a
N1: e

Postepujac analogicznie dostajemy:

Zadanie 10.1
Funkcje falowa czastki poruszajacej sie po okregu mozna ré6wniez zapisa¢ w postaci:
Y = Nsinag
gdzie N i a s3 stalymi, a ¢ to kat obrotu. ZnajdzZ statg normalizacyjng N i dozwolone wartos$ci

liczby kwantowej a.

1
sin® ax = 5(1 — cos 2ax)

Warunek brzegowy:
(@) = Y(p + 2m)
Nsinag = Nsina(g + 2m)
sinag = sin(ap + 2am)
PowyZsze réwnanie spetnione jest dla:
a€Z=0+1,%2,%3,..
Jednak rozwigzanie a = 0 jest rozwigzaniem trywialnym i nalezy je odrzucic.

Warunek normalizacji:

| Tppap =1
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Obliczamy zatem:

2 2 1 N2 21
f P? d<p=f stinza(pdtpzsz E(l—cosZaq)) d<p=7f (1 — cos 2aq) do
0 0 0 0

NZ 2T 27T NZ sin 2a(p 21
== (| dp- 2a¢dg | = — (2 —[
(], g0 | corawae) =7 (-] )

Nz( sin4ar  sin 0]) .
= T —

2T

2
Poniewaz a € Z \ {0}, to:

2a 2a

NZ
2
Warunek normalizacji mozemy zapisac teraz jako:

N?m =1

(2n—[0-0]) = N?m

X

N =

Sil-

Zadanie 10.2
Na podstawie wzoru opisujacego zamknietopowtokowe sferyczne uktady aromatyczne:
2(n+1)?

wyttumacz, dlaczego podczas reakcji fulerenu Ceéo z metalicznym potasem uprzywilejowane jest
powstawanie soli o stechiometrii:

K12Ceo
Rozwigzanie
Nalezy oczekiwaé, Ze najbardziej stabilne s3 fulereny o nastepujacej liczbie elektronéw m:

N, = 2(n + 1)? N, =50 Ny =72

Fuleren Ceo posiada ich 60, zatem mozna sie spodziewac, ze uprzywilejowane energetycznie
bedg aniony (72 — 60 = 12) Ceo'2- i kationy (60 — 50 = 10) Ceo10*.

Zadanie 11.1

Elektron uwieziony jest w dwuwymiarowym pudle potencjatu o wymiarach 2 X 3 nm. Na
podstawie ponizszych wykresow funkcji falowych okresl liczby kwantowe (n, i n,) opisujace
stany elektronu i oblicz energie tych stanow.
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Rozwiqzanie

Na podstawie wykreséw mozemy stwierdzi¢, ze liczby kwantowe dla kolejnych stanéw (od
lewej do prawej) wynosza:

c ny=1n,=2
* ny=2,n,=3
* ny=3n,=2

Energie tych stanéw dane sg jako:

N
8mL;  8ml3 8m\l; I3
Zatem:
B, =002 10T m L m e qgee( e
nefy T 8.9109 - 1031\ (2 - 10-9)2 ' (3 - 1079)2 ’ 4-10"18 " 9.10-18

=1, 674 -10721(9n2 + 4n2)
Ey; =4,185-1072°] = 0,26 eV
E,3=1,205-1071°] = 0,75 eV
Es; =1,624-1071 J=1,01eV

Zadanie 11.2

Ponizej znajduja sie wykresy obrazujace pewien okreSlony stan kwantowy elektronu
uwiezionego w okragtej nieskonczonej studni potencjatu o promieniu L = 2,0 nm. Wyznacz
liczby kwantowe m; oraz k opisujace ten stan i oblicz jego energie.

R(r) Re[P(¢)] Re[Y(r, )]

/ ./.‘
0.0 0.5 1.0 1.5/10“ e . \

Tablica miejsc zerowych j,,, ; funkcji J Bessela:

m; \ k 0 1 2 3 4 5
1 2,4048 3,8317 5,1356 6,3802 7,5883 8,7715
2 5,5201 7,0156 8,4172 9,761 11,0647 12,3386
3 8,6537 10,1735 11,6198 13,0152 14,3725 15,7002
4 11,7915 13,3237 14,796 16,2235 17,616 18,9801
5 149309 16,4706 17,9598 19,4094 20,8269 22,2178
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Na podstawie wykresdw mozemy stwierdzi¢, ze liczby kwantowe danego stanu kwantowego

wynosza odpowiednio:
k=2

m; = 1
Energie stanow (dla elektronu) dane s3 jako:
Rk
2m,L?

Zgodnie z tabela:
jml=1,k=2 = 5,1356

Zatem:
1,054 - 10734 ] s)?(5,1356)?
( J9)°( ) =402 10‘201 =0,25eV

E =
2(9,109 - 10731 kg)(2 - 1072 m)?

Zadanie 12.1
W zakresie dalekiej podczerwieni przejscie rotacyjne w czasteczce 12C160 z poziomu /] = 12 na
J =13 powoduje absorpcje promieniowania o liczbie falowej ¥ = 50,2 cm™1. Oblicz dla

czasteczki CO:
* zmiane energii podczas przejscia
* moment bezwtadnosci
* mase zredukowang
dtugos¢ wiazania (i poréwnaj ja ze $rednia obserwowana wartoécia r = 1,128 A)

Energia zaabsorbowanego fotonu:

hc m
AE =hv=—=hc? =6,626-10"3 Js-3,00-108 . 5,02 - 1036 =998-1072 ]

Moment bezwtadnosci (J = 12):

h
AE = (J + 1)7
. 13h% B 13-(1,054-1073 Js)? 145 . 10-% kg m?
~TAE _ 998-10-22] &m
Masa zredukowana:
1 1 1 1 1 1
—_— =t —= + 6,022 -10%® — =8,78 - 102> —
u  mc Mmg 12 - 10—3£ 16 - 10—3£ mol kg
mol mol

u=114-10"2 kg

Dtugos¢ wigzania:
[ = ur?
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o Lo LA 10T KB s 0t m=1,134
" uT 11410 Kkg m=>5

Zadanie 12.2

Réwnowagowa odlegto$¢ miedzyjadrowa w czasteczce 'H35Cl wynosi 1,275 A. Oblicz réznice
energii rotacyjnej miedzy poziomami J = 0 i /] = 1 oraz dtugos¢ fali promieniowania, jakie
zostanie zaabsorbowane podczas wzbudzenia z /] = 0 na /] = 1. Otrzymana warto$¢ porownaj
z wynikiem do$wiadczalnym A = 479 pum.

m( 'H) = 1,008 u
m(*°Cl) = 34,97 u

1_ N N N,
u 1,008 34,97
u=163-10"27 kg
r=1275A=1275-10"' m
I=pur?=1,63-10"%7-(1,275-1071 )2 = 2,65 - 10~*” kg m?

1
= 6,15-10%3 -
g

Dla przejsciaJ = 0 - J + 1 = 1 mamy:
h? h? _ (1,054 10734)2

= —_ = —= = . —22
AE = +1) i i 26510~ 4,20-10747]
AE = by =

_hc _6,626-107%*-3,00 - 10°
T AE 4,20 - 10722

=4,73-10"* m = 473 um

Zadanie 13.1

Edward Pickering nie zaobserwowat prazkéw dla przejs¢ 46 i 48 dla kationéw He*, gdyz
pokrywaja sie one zprazkami dla atoméw wodoru. W oparciu o zmodyfikowany wzor
Rydberga okresl potozenia prazkéw 46 i 48 dla kationow He* i ustal, ktére prazki wodoru

maskowaty te przejscia.
1 RZ? 1 1
A n? nj
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Stata Rydberga:
1 1
R, = 1,097 - 107 — = 0,01097 —
m nm

Przeksztatcajac wzor Rydberga mamy:

1 /1 1\
Anpnz:RZz n_%_n_g

Zatem prazki dla He* powinny pojawic sie przy nastepujacych dtugosciach fali:
-1

= (L) s
+6 = 001097 - 4 — o>bnm

16 36
Py
48~ 001097 -4\16 64)  conm

Prazki te leza w obszarze serii Balmera (dla atomu wodoru), dla ktérej n; = 2. Trzeba zatem
wyznaczy¢ wartos$ci n, (pamietajac, ze dla wodoru Z = 1):

1 1 1
AR 4 nZ
1 1 1
2 1
1 AR—4
n2~ "4iR

42R
"= JR—4

Tym samym:

4-656-0,01097
656) = = /9.006 = 3
n2(656) j656 20,01097 — 4

(486) 4486001097  ——
2 = |286-001097 —4 VU T

Zatem przejsciom 4<6 i 48 dla jonu He* odpowiadajg takie same dtugosci fali jak dla przejs¢
23124 dla atomu wodoru.



POLITECHNIKA
GDANSKA

Zadanie 13.2

Posta¢ orbitalu 3p atomu wodoru dana jest (wjednostkach atomowych i wspétrzednych
sferycznych) wzorem:

-
Y =N(6-—1r)re 3cosf

 Wyznacz warto$¢ statej N, dla ktérej ten orbital jest znormalizowany. Pamietaj
o jakobianie przeksztatcenia.

* Oblicz wartos¢ $rednig (r) dla tego orbitalu. Pamietaj o jakobianie przeksztatcenia.

Obliczenia s3 analogiczne jak w zadaniu 5.1, zatem ponizej przedstawione beda wylacznie
wyniki koncowe.

2T T 0O ” 2
fll,blz dv = f j f (N(6 —1r)re 3 cos 0) r?sinfdrdfde =1
o Jo Jo

. V2
- 81Vr

2w T 0O
(r)=j1/)*r1,bdr=j j j Y?r3sinfdrdfde = 12,5 a,
o Jo Jo

Dla poréwnania wynik obliczony w programie FDA wynosi (r) = 12,2048a,,.



