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1. T figuren visas strukturen for etyn (HCCH) och vinylidene (H;CC) tillsammans med tvé
molekylorbitaler for etyn.

(a) Hur &r de med pil markerade kolatomerna hybridiserade? Motivera svaret. (1p)
(b) Vilka forutsittningarna skall vara uppfyllda for att orbitaler skall hybridisera? (1p)
(c) Vilken av de tv4 utritade orbitalerna fér etyn har hdgst energi? Motivera svaret. (Ip)

(d) Skissa hur de utritade orbitalerna &r uppbyggda fran atoméra orbitaler. (1p)

2. Variationsmetoden och storningsrikning &r viktiga metoder for approximativa bergkningar
 inom kvantfysik. '
(a) Anviind variationsmetoden for att visa att forsta ordningens storningsrakning aldrig

resulterar i en energi som #r ligre &n grundtillstdndet. (2p)

(b} Hur paverkas energin av andra ordningens storningsrékning? Motivera svaret. (ip)

3. Betrakta Na i grundtillstandet (1s22522p%3s') och exciterat tillstand (1s?2s?2p%3p!).

(a) Beakta spinn-bankoppling och ange LS-termer for tillsténden. (1p)
(b) Rita ett energinividiagram och markera tillitna dipolovergdngar. {1p)
(c) Hur splittras energinivierna upp i ett svagt magnetfals? (1p)

(d) Beskriv hur &vergdngsregler for kvanttalen | och my for dipolstralning kan hérledas.
(1p) '




4, Med Stark-effekt menas skiftet och uppsplittringen av spektrallinjer i nérvaro av ett yttre
statiskt elektriskt falt. Hamiltonianen for viteatomen i ett filt (Fp) i z-led &r:

ﬁ/g 2 62

H=——
2m daregr

+ efpz.

Beriikna med storningsritkning till andra ordningen energibidraget frin n=2 tillstind pé
viites grundsillstdnd. {4p)

5. Tv4 fermioner med massa m och spinn 1 /2 befinner sig i en endimensionell potentialbrunn.
Fermionerna vixelverkar genom en repulsiv potential V{(z; — ) som kan behandlas som
en stérning. Karaktirisera de tre ligst liggande tillstdnden [6r systemet genom att:

(a) Skriva upp vAgfunktionerna for tillstinden. (2p)
(b) Berikna energierna i fallet da V(1 — zg) = 0. (Ip)
(c) Ange till forsta ordningen energierna di V(z1 — z2) # 0. (1p)

6. Anvind Hiickelmetoden for att studera Ags genom att endast ta hinsyn till 5s-tillstind
for Ag. I figuren ges tvd méjliga strukturer f6r molekylen.

'(a.) Bestim energin for energiniverna for de tva strukturerna. Rita energinivadiagram
och ange elektron-ockupationen. (2p)

(b) Vilken av strukturerna har ligst energi? (1p)
“(c) Vad & spinnmultipliciteten for Ags? (1p)

(d) Hur #indras multipliciteten om en elektron adderas till systemet? (1p)

Ledning: Hiickelmetoden bygger pad MO-LCAO med restriktionen att endast niarmsta-
granne vixelverkan beaktas. Sétt speciellt att:

< dilpy > = by (1)
< gilhesrlti > = a =0 (2)
< ilhesrley > = B=-1 (3)

¢; & en atomdr orbital. For silver ar det bs. Anvénd summan av de ockuperade en-
orgiegenvirdena for att berdkna varje strukturs totala energi.
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