
Chalmers tekniska högskola
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1. En exciterad heliumatom med elektronkonfigurationen (1s14d1) kan befinna sig i tv̊a mul-
tiplettillst̊and. (4p)

(a) Ge LS-termsymbolerna för tillst̊anden.

(b) Vilket av tillst̊anden bör ha lägst energi? Motivera svaret.

(c) Teckna de totala v̊agfunktionerna (rum och spinn) för de tv̊a tillst̊anden.

(d) Skissa de radiella rumsv̊agfunktionen för 1s och 4d.

2. Förklara följande approximationer och begrepp. (5p)

(a) Born-Oppenheimer approximationen.

(b) Bindande och antibindande orbital.

(c) Hur σ- och π-bindningar kan konstrueras som en lineärkombination av atomära s-
och p-orbitaler.

(d) Hur kan en molekyls stabilitet uppskattas fr̊an ockupationen av molekylorbitaler?

(e) Vad innebär sp, sp2 och sp3 hybridisering? Vilka typer av molekylära strukturer f̊ar
man vid de olika hybridiseringarna?

3. Vilka excitationer i en molekyl är av betydelse för spektra i mikrov̊ags-, infraröd-, synliga
och röntgen omr̊adet. (2p)

4. Antag att en partikel är bunden i en endimensionell potential V (x) = b|x|, där b är en
positiv konstant. (4p)

(a) Använd variationsmetoden med en försöksv̊agfunktion ψ = Ne−ax2
för att uppskatta

grundtillst̊andsenergin. (N är normeringskonstant och a en positiv konstant.)

(b) Beskriv kortfattat hur du kan g̊a tillväga för att förbättra uppskattningen i 4(a).
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5. Väteatomens hamiltonian kan beskrivas:

H = H0 +HSB +HB

där HSB och HB kan anses vara störningar till H0. HSB beskriver spinn-ban effekter och
HB effekter av ett externt magnetfält. Betrakta fallet d̊a HSB >> HB. (5p)

(a) Beskriv hur störningarna p̊averkar 2p och 1s niv̊aerna.

(b) Beskriv kvantitativt (i termer av konstanter och magnetfält) hur spektrallinjen 2p→1s
splittras när störningarna beaktas.

(c) Vid vilket magnetfält är störningarna jämförbara?

Ledning:

Hamiltonianen för spinn-ban koppling ges av:

HSB =
1

2m2c2
1

r

dV

dr
L · S

Där m är elektronens massa och c är ljushastigheten. Hamiltonianen för växelverkan med
kan skrivas:

HB = µBgjmjB

Där µB är Bohr magnetonen, gj är Lande-faktorn, mj är kvanttal och B är magnetfältet.

6. Figuren nedan visar ett rotations- och vibrationsspektrum (ν = 1 → 0) för CO molekylen.
Beräkna fr̊an figuren (4p):

(a) Vibrationsfrekvensen för CO (i cm−1).

(b) Bindningsavst̊andet i CO.
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