Examen de quimica quantica Juny 1996.

Nom i Cognoms

Feu 5 de les 6 preguntes.

1. Demostreu que

o (a) 5= =1 < [H,a] >

e (b) {7:(,93} = —2p amb la qual cosa: mISE= =< p >.

a:r4

2. Un sistema esta descrit per la funcié ¥ = Ne %" i té energia £ = 0. Quina és la

forma del potencial V' (z)?
3. e (a) Per a una particula a un anell ¥ = ﬁ cos 3¢. Escriviu I’hamiltonia, evalueu
HT, identifiqueu energia i nimero quantic. Es el moment angular una constant

de moviment? Justifiqueu la resposta. Nota: L, = —@'h%.

e (b)Demostreu que si [LM > és propia de L. aleshores < LM|L,|LM >=<
LM|L,|LM >=0. Examplifiqueu-ho en el cas de la funcié |LM >= x + iy.

4. Classicament una particula no pot sobrepassar aquell punt on I’energia total 1guala
I’energia potenc1al (punt de retorn). Per a I’ hldrogen v, = ﬁawe_”/“ a= %,
Els = -

57+ Calculeu el punt (radi) de retorn r(!*) i la probabilitat que %) > (1),

5. Proposem la funcio
U — \/Zcos T 81|a:] <L (1)
0 sijz| > L
per a descriure I'estat fonamental de I'oscillador harmonic. Amb el resultat que:
2 2
< \If|(—2h—mdciﬁ—22 + %ka:z)hlf >= sthZ +kL? 4”4_224, es demana l’energia que proporciona
el metode variacional si L és el parametre a optimitzar. Compareu el resultat amb
I’energia exacta %hw.

6. El tractament MO-LCAO d’una molcula A-B-C-D dona lloc a:

a; az as 4
T e O e O I T IO I
lI’l — — ) \IJQ - Cs ) \Ij3 — Cs 7\114 — —cy4
dl —dg d3 _d4

on a;, b;, ¢;, d; > 0. Ordeneu els MOs de major a menor energia.

La substitucié electrofilica de HoC' = C3Hy presenta dos possibles productes A i B
(A representa HEC = C3H,; mentre que B representa HoC' = C3HE). Amb ajut
del metode Huckel indiqueu quin és el producte majoritari (A o B) de la reaccié
C4H4 + E — C4H3E



