TIF101 Tillimpad kvantfysik

Datum: 12 april 2022

Tid: 8.30 — 12.30

Examinator: Anders Hellman, telefon: 031-7725611

Hjalpmedel: Physics Handbook, Beta Mathematics Handbook, Chalmersgodkénd miniréknare.

Betygsgrinser : Betyg 3: 17 p, betyg 4: 25 p, betyg 5: 37 p (inkluderat poéng fran inldmningsuppgifter).
Tentamen maximalt 24 p.

1. Kvantgrindar (1 po#ng)
Som nédmndes i kursen kan alla kvantalgoritmer f6r n kvantbitar beskrivas av en unitér matris med
dimensionen 2" x 2" som multiplicerar kolumnvektorn med koefficienterna for in-tillstandet och ger
koefficienterna for ut-tillstandet. Som exempel kan den sa kallade Hadamard-grinden H som verkar
pa en kvantbit skrivas som

H|0) = (/0) + [1))/v2, H|1) = (0) - |1))/V2,

gty _ 1 /1 1 cb“
at) = m\ —1)\an)

Man kan ocksé beskriva Hadamard-grinden grafiskt: dér den horistontella linjen repre-

vilket pa matrisform skrivs

senterar en kvantbit.

Se figur 1 for att besvara foljande fragor:

i) Vad #r den unitéira 4 x 4 matrisen f6r kretsen a) i berékningsbasen, dvs for kolumnvektorerna
T
(coo, co1, €10, €11) ' ?

ii) Vad &r matrisen for kretsen b)?

a) b)

q1 #ﬁ—— q1
q2 22— H—

Figur 1: H &r Hadamard-operatorn. I a) sa appliceras alltsa H pa kvantbit 1 medan kvantbit 2 ldmnas
orodrd. I b) &r rollerna for kvantbit 1 och 2 de omvéanda.



. Spin-1/2 i magnetfilt (3 poing) En partikel med magnetiskt moment /i = 145 och spin § = /2
med egenviirden +1/2 (h = 1) placeras i ett konstant magnetfélt B som pekar i z-riktning. Vid tid
t = 0 sa har partikeln s, = +1/2. Hitta sannolikheterna att partikeln vid nagon senare tid ¢ > 0
har

a) sp =+1/2,
b) syi= —1/2.

. Sannolikheter och vintevirden (4 po#ng)
Antag att elektronen i en viteatom beskrivs av superpositionen

[v) = \/% [1¥100) — 2 |W211) + 3 |210)]

dér egentillstanden betecknas |1y,¢m ). Berdkna

a) Sannolikheten att méta ett tillstand med ¢ = 1.
b) Vianteviirdet for L,. Behall & i svaret.
¢) Véntevérdet for L2. Behall % i svaret.

_— . Ey 1
Joniseringsenergin for vite ar F, = — - 2 dér By dr Hartree-energin.
n?

d) Bestdm véntevdrdet for den uppmétta energin i eV.

. Variationsprincipen (4 poing)
Uppskatta grundtillstandsenergin for en endimensionell harmonisk oscillator med Hamiltonian
n? 42 2 mw? o
—— %
2m dz? 2 :
genom att anvinda variationsprincipen. Anvind en gaussisk testvagfunktion Aexp(az?) dir A ar
normeringskonstant och a en parameter. Hur néra den riktiga grundtillstandsenergin &r svaret?

. Elektronstrukturen for atomer (4 poing)
Motivera och redovisa den korrekta Russell-Saunders (?*1L;) termen for grundtillstandet av
féljande atomer.

(a) Be[(1s)%(2s)?]

(b) O[(1s)? ( ) (2p)*

(c) Cl[(1s)*(25)*(2p)®(35)*(3p)°]

(d) As(1s)*(2s)*(2p)°(3s)*(3p)°(4s)*(3p)°]
. Molekylspektroskopi (4 po#ng)

Genom att belysa CO molekylen med en mikrovag med vaglingden A=2.6 mm induceras en rota-
tionsovergang mellan [ = 0 och [ = 1. Berdkna bindningsavstandet mellan C och O.

A/\

. Hiickelmetoden (4 poing)

Bestdm energin (i Hiickel enheter) fér en negativt laddad vétemolekyl H; och visa tydligt med
hjalp av Hiickelmetoden hur molekylorbitalerna ser ut och hur dessa &r ockuperade. Antag a = 0,
B = —1, samt att endast ls-orbitalerna av de bada enskilda viteatomerna dr viktiga fér skapandet
av molekylorbitalerna.
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1. Kvantgrindar (1 podng)
Som namndes i kursen kan alla kvantalgoritmer for n kvantbitar beskrivas av en unitar matris med
dimensionen 2™ x 2™ som multiplicerar kolumnvektorn med koefficienterna for in-tillstandet och ger
koefficienterna for ut-tillstandet. Som exempel kan den sa kallade Hadamard-grinden H som verkar
pa en kvantbit skrivas som

H|0) = (10) +[1))/v2, H|1) = (|0) — [1))/V2,

g\ _ 1 (1 1 chn
) =l —1) \dn)

Man kan ocksa beskriva Hadamard-grinden grafiskt: dér den horistontella linjen repre-

vilket pa matrisform skrivs

senterar en kvantbit.

Se figur 1 for att besvara foljande fragor:

i) Vad &r den unitéra 4 x 4 matrisen for kretsen a) i berékningsbasen, dvs f6r kolumnvektorerna

(€00, co1, €10, €11) T ?

Anvéand kroneckerprodukten.

1 0 1 0
1 /1 1 1 0 110 1 0 1
H®ﬂ_\/§<1 1)®(0 1)_\/5 10 -1 0
01 0 -1
ii) Vad dr matrisen for kretsen b)?
11 0 0
1 0 1 /1 1 1 1 -1 0 0
1®H_<0 1>®\/§(1 —1>_\/§ 0 0 1 1 (1)
0 0 1 -1



a) b)

n—H—
q2 72— H—

Figur 1: H &r Hadamard-operatorn. I a) sa appliceras alltsd H pa kvantbit 1 medan kvantbit 2 ldmnas
orord. I b) &r rollerna for kvantbit 1 och 2 de omviéinda.

2. Spin-1/2 i magnetfilt (3 podng) En partikel med magnetiskt moment /i = 140§ och spin § = &'/2
med egenvirden +1/2 (h = 1) placeras i ett konstant magnetfélt B som pekar i z-riktning. Vid tid
t = 0 sa har partikeln s, = +1/2. Hitta sannolikheterna att partikeln vid nagon senare tid ¢t > 0

har
a) s, = +1/2,
b) s, =—1/2.
H:_ﬁgz_gﬁz 2)
—i 498 ¢ i 0
Ut)=e Ht _ oi75 tz:<€0 eiu%Bt> (3)
o) = (1, i) T /V/2 i z-basen. (4)
(et 0 1/v2 eiH%Bt/ﬂ
t) =U(t = . ugB . = .o B )
) =Uwto = e ) (093] = (et g o)
a) [) = (1, 1)T /v/2 i z-basen. Sannolikheten &r | (1[t)(t)) |?
1 itoBy . 0By
Wl = 5 (4 +ie ) (6)
Sannolikheten &r da
%[1 + 2C08(gt) sin(%t)] = %[1 + sin(po Bt)]. (7)
Alternativt uttryck
sin? (o Bt/2 + 7/4). (8)

Alt.
cos? (o Bt /2—7 /4).



b) [¢) = (1, —i)T /2 i z-basen. Sannolikheten #r

B
COSQ(MOTt).

Alternativ 16sning med tidsberoende Schrodingerekvationen pa nésta sida.
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Figur 2: Grunden for uppgift 2
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3. Sannolikheter och vintevirden (4 poéng)
Antag att elektronen i en viteatom beskrivs av superpositionen

1
W)=

diir egentillstanden betecknas |¢y,¢, ). Berdkna

[l100) — 2 [t211) + 3 [210)] ,

a) Sannolikheten att miita ett tillstand med ¢ = 1.
1 13
—(2°+3%) ==
14( +3%) 14

b) Vinteviirdet for L,. Behall & i svaret.
Viintevirdet = Y egenviirden for L,x (sannolikheten att mita egenviirdet) = Y, mh x

1 4 2
prob(f):ﬁ(()xl+hx22+0x22):ﬂﬁ:?ﬁ

¢) Vinteviirdet for L2. Behall h i svaret.

Vintevirdet = 5 egenviirden for L?x (sannolikheten att miita egenviirdet) = > oemh x

1 26 13
b(m) = — (0x 1+ A21(1+1) [22 + 3] ) = T2 = A%
prob(m) = 77 (0 1+A71(1+1) [22 437 ) = 3 7
Joniseringsenergin for vite dir E, = 5 2 dar Ey dr Hartree-energin.
n

d) Bestdm vintevérdet for den uppmétta energin i eV.

Physics handbook: Ey = 4.359 x 107'8J och 1eV = 1.6021765 x 1071°] = FEy =

leV
4.359 x 10718 =27.211eV.
© 7 16021765 x 10-19 °

Alternativt fran samma tabell: 1 Ry = 13.605692¢eV och Ey = 2Ry = 27.211eV.

1 22 32 1 1 -Ey (1 13 17
E)=—FE +>Fo+ —FEy=— (E, + 13E;) = — — ) =——LEy=
(B) = bt et ke = g (B4 186:) = 41— (12+22> 12

17
= ——_927.211eV = —4.13¢V.
1127 eV 3eV

Rimlighetskoll: Om vi bara hade n = 1 sa hade vi haft F; = —27.211eV/2 = —16.3¢eV, ok.
Om vi bara hade n = 2: Ey = —27.211eV /8 = —3.4eV /2. Vi har 6vervigande detta tillstand
men en liten andel n = 1, sa det kinns rimligt att (E) &r nidra Es men lite ldgre.

4. Variationsprincipen (4 poing)
Uppskatta grundtillstandsenergin fér en endimensionell harmonisk oscillator med Hamiltonian
n? d? n mw? o
= —— — —X 5
2m dx? 2
genom att anviinda variationsprincipen. Anvind en gaussisk testvagfunktion Aexp(ax?) dir A dr
normeringskonstant och « en parameter. Hur néra den riktiga grundtillstandsenergin &r svaret?

o = (i)mw

e = Ey = hw/2 vilket &r den exakta energin, pga ansatsen var korrekt.



5. Elektronstrukturen for atomer (4 poing)
Motivera och redovisa den korrekta Russell-Saunders (?*T!L;) termen for grundtillstandet av
foljande atomer.

(a) Be[(1s)*(25)?]

(b) O[(1s)?(2s)*(2p)*

(c) Cll(1s)*(25)*(2p)°(35)*(3p)°]

(d) As[(1s)*(25)*(2p)°(3s)*(3p)®(4s)*(4p)°]
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Figur 4: Uppgift 5



6. Molekylspektroskopi (4 poing)
Genom att belysa CO molekylen med en mikrovag med vaglingden A=2.6 mm induceras en rota-
tionsdvergang mellan | = 0 och [ = 1. Beréikna bindningsavstandet mellan C och O.
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Figur 5: Uppgift 6



7. Hiickelmetoden (4 po#ng)
Bestém energin (i Hiickel enheter) for en negativt laddad vitemolekyl Hy och visa tydligt med
hjélp av Hiickelmetoden hur molekylorbitalerna ser ut och hur dessa &r ockuperade. Antag o = 0,
8 = —1, samt att endast 1s-orbitalerna av de bada enskilda viteatomerna ir viktiga for skapandet
av molekylorbitalerna.

Figur 6: Uppgift 7
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