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Et ark med uttrykk og formler (vedlegg 1) samt kjemiske navnsettingsregler (vedlegg 2) er heftet
ved.)

Sensuren faller 1 uke 35.

Oppgave 1 (Teller 34%)
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En partikkel med masse m befinner seg i et éndimensjonalt, symmetrisk potensial

0 for —a<zx<a,
V(z)=< Vy for a<|z|<b, (b>a)
oo for |z|>0b.

Her er Vy = h%/(2ma?). Vi tenker oss i denne oppgaven at a og V; holdes fast, og gnsker
a studere hvordan energiegenfunksjonene (forst og fremst grunntilstanden) oppfarer seg nar
lengdeparameteren b varieres (fra a og oppover).
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a. eAngi uten bevis hvilke krav energiegenfunksjonene ma oppfylle for = = +b. eBeskriv
uten bevis symmetriegenskapene til grunntilstanden v, (z) og forste eksiterte tilstand (),
og angi antall nullpunkter i omradet —b <z < b for disse to energiegenfunksjonene. eHvilke
kontinuitetskrav ma energiegenfunksjonene oppfylle for x = +a?

b. eSe forst pa spesialtilfellet b = a, og finn grunntilstanden v (z) og dennes energi £ for
dette tilfellet, ved hjelp av den tidsuavhengige Schrodingerligningen. eRegn ogsa ut forholdet
Ey/Vy for b=a, og skissér ¢ (z) for dette tilfellet.

c. Dersom vi tenker oss at b gkes fra a og oppover mot uendelig, vil alle energiegenverdiene
for dette potensialet avta “jevnt og trutt”. For en viss verdi av b vil grunntilstandsenergien
E, vere akkurat lik Vy(= h?/(2ma?)). eFinn den relative krumningen, ”/4;, i omradene
a < |z|] <b nar E; =V,. eBruk dette til a lage en prinsippskisse av 1 for dette tilfellet.
eFinn forholdet b/a for tilfellet E; = V4.

d. I resten av oppgaven lar vi b veere veldig stor i forhold til a. Grunntilstandsenergien
Ey = h%k?/2m  vil da ligge et stykke under ;. eVis at

Uy (z) = Ce™ ™% + De™*

oppfyller den tidsuavhengige Schrodingerligningen for omradet a < x < b nar vi setter
k1 =1/1/a? — ki

D = —Ce b,

oVis at

eAnta at b er sa stor at D kan settes lik null. Lag en prinsippskisse av ¢ (z), og vis at k; ma

oppfylle betingelsen
kiatankia = /1 — (kia)?.

eLgs denne ligningen for kja ved a prove deg fram med kalkulatoren, og bestem forholdet
Ey V.

Oppgave 2 (Teller 24%)

En partikkel med masse m beveger seg i et tredimensjonalt potensial V(r).

a. Anta forst at partikkelen befinner seg i en stasjoneer tilstand beskrevet ved en bglgefunksjon
U, (1, t) = Py (r)e  Ent/h

der 1, (r) er en normert energiegentilstand med energien F,,. eSkriv ned normeringsbetingelsen
for denne tilstanden. eVis at forventningsverdiene av observablene r, p og E er tidsuavhengige
for denne stasjoneere tilstanden. eInneholder den tidsavhengige bglgefunksjonen W, (r,t) mer
informasjon om denne stasjongere tilstanden enn energiegenfunksjonen v, (r)?
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b. Uansett hvilken tilstand W(r,t) partikkelen befinner seg i (stasjoneer eller ikke-stasjonzer)
gjelder Ehrenfests teorem:

d _{p), d
%(r%_ m 0og %

(p)y=(=VV),.

Her er (r), osv forventningsverdier ved tiden ¢ i tilstanden W(r,t). eBruk dette til a vise
at (p), er lik null for alle stasjoneere tilstander. (Anta at tilstanden er normert, slik at de
aktuelle forventningsverdi-integralene eksisterer.)

c. Anta at potensialet er et tyngdefelt, V(r) = mgz, og at partikkelen ved t =0 er pre-
parert i en tilstand beskrevet ved en normert bglgepakke, med

<x>0:<y>0207 <Z>0:ZO og <p>0:O.

eFinn forventningsverdiene (z),, (y), og (z), ved tiden t.

d. Antasa at partikkelen beveger seg i det éndimensjonale oscillatorpotensialet V(x) = Smw?z?,

2
og at tilstanden ved t=0 er
U(z,0) = ho(x) + $V311(2).

Her er 1y og 1 de normerte energiegenfunksjonene for henholdsvis grunntilstanden og forste
eksiterte niva (se formelarket). For ¢ > 0 kan bglgefunksjonen generelt skrives som en su-
perposisjon av stasjonsere lgsninger:

o0

U(z,t) = > cathy(z)e Ert/m,

n=0

eHva er koeffisientene ¢, i dette tilfellet? eHva er den fysiske tolkningen av koeffisientene
¢,? eHva er de mulige maleresultatene — og hva er sannsynlighetene for disse — ved en
maling av energien £7 eHva er forventningsverdien ( £'), av energien E ved tiden ¢? eFinn
forventningsverdiene (x), og (p,), av posisjonen og impulsen ved tiden ¢. [Hint: For to
komplekse tall 29 og 21 er |20 + 21]? = |20)? + |21)* + 2Re(2¢ 21) ]

Oppgave 3 (Teller 17%)

Et elektron beveger seg i Coulomb-potensialet

2 2
Vi) = Ze _ Zh

dmegr Meaor

Ved en madling av energien E og kvadratet L? av dreieimpulsen prepareres dette hydrogenlig-
nende systemet i en tilstand beskrevet ved bglgefunksjonen

U(r) = —=Y(0,9),
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der den normerte vinkelfunksjonen er

15 xz 15 |
Y (0,9) = _“E'TQ = _”E sin 6 cos 6 cos o.

a. Vis at den oppgitte vinkelfunksjonen Y (6, ¢) er en egenfunksjon til L? med en egenverdi
som svarer til dreieimpulskvantetallet [ = 2. [Hint: Se formelarket, og prov a gjore det sa
enkelt som mulig.]

] 2
V@
W(k)
E; 0 \‘ 10 \\ 20 30 o &
E, tf’_’_ \ \//
g T =i/,

b. Figuren viser radialfunksjonen u(r) samt det effektive potensialet

R+ 1)

l —
Vialr) = V() + 5

for [ =2, som funksjoner av Zr/ag. I samme enheter som V; har vi avsatt energiene Es, E,
og Es (for hovedkvantetallene n = 3,4 og 5). eHva er energien E og hovedkvantetallet n for
den aktuelle tilstanden? (Begrunn svaret.) eHvor mange linesert uavhengige egenfunksjoner
til L med dreieimpulskvantetall | = 2 finnes det? eHvor mange linesert uavhengige (romlige)
energiegenfunksjoner har dette systemet for det aktuelle hovedkvantetallet? (Dersom du ikke
har funnet n: Finn antallet uavhengige energiegenfunksjoner for n = 5.)

c. eHva mener en med & si at observablene E, L? og L, er kompatible? Anta at L, males
nar systemet er preparert i den oppgitte tilstanden. eHva er de mulige maleresultatene og
sannsynlighetene for disse?” oVil en slik maling av L, endre tilstanden til systemet? (Begrunn
svaret.) Vil malingen av L. endre E og/eller L??
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Oppgave 4 (Teller 17%)

I denne oppgaven skal vi diskutere Sy2-reaksjonen mellom klorometan og bromid,

CICH3 4+ Br~ — Cl~ + BrCHj

Figuren nedenfor viser reaksjonens tre stasjonaere tilstander (dvs der VE = 0): (1) en start-
tilstand (energiminimum) med Br~ "koordinert” (dvs svakt bundet) til CICHs; (TS) en tran-
sisjonstilstand (lokalt energimaksimum); og (2) en produkttilstand (energiminimum) med CI~

koordinert til BrCHs.
Cl ‘ TS \
: Br )
1 @ 3=.
cl C Br
2

Vi antar at reaksjonens stasjoneere tilstander er fastlagt ved hjelp av Hartree-Fock-beregninger.
I LCAO-tilneermelsen skrives molekylorbitalene (MO) W¥; som lineszerkombinasjoner av basis-
funksjonene ¢,:

M
\Iji - Z C,ui¢p
pn=1
Med basissettet 3-21G(*) benyttes i alt 44 basisfunksjoner for dette systemet.
e Hvor mange MO er okkupert av elektroner? (Husk at et elektron kan ha spinn "opp” eller
spinn "ned”. Vi betrakter her kun grunntilstanden.)

Energiene til reaksjonens stasjoneere tilstander er beregnet a veere By = —3057.11447, Erg =
—3057.10335 og E2 = —3057.12480, alle oppgitt i atomaere enheter (au), der 1 au = 27.2 eV.
e Bestem aktiveringsenergien F, for den gitte kjemiske reaksjonen (1 — 2). Oppgi svaret i
enheten eV (evt meV).

Anta at du har en gass ved romtemperatur (300 K) med i utgangspunktet like mange Br—
som CICHj. (Anionets ladning kompenseres av et kation som antas ikke a pavirke den gitte
reaksjonen.)

e Bestem forholdet Ny/N; mellom antall "koordinerte komplekser” av typen 2 og 1 i termody-
namisk likevekt. Oppgitt: N; = Nyexp(—FE;/kgT), kg = 8.617-107° eV /K.
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e Hvor mange vibrasjonsmoder har dette (6-atomige) systemet?

e Finn sammenhengen mellom vibrasjonsfrekvensen f og krumningen E til potensialfunksjonen
for en endimensjonal harmonisk oscillator E(z) = mw?x?/2.

e En beregning av vibrasjonsspektret til Sy2-reaksjonens transisjonstilstand (TS) resulterer i
en imaginer vibrasjonsfrekvens. (De resterende er reelle.) Gjer rede for sammenhengen mellom
denne imaginere frekvensen og energifunksjonen som beskriver reaksjonen.

e Gjgr rede for hvordan Sy2-reaksjonen

C(H)(C1)(CH,)(OH) + Cl- — CI~ + C(H)(C1)(CH;)(OH)

endrer de optiske egenskapene til molekylet C(H)(Cl)(CH3)(OH). En variant av molekylet:

Oppgave 5 (Teller 8%)

Denne oppgaven inneholder 4 flervalgsoppgaver der ett av de fire svaralternativene er korrekt.
Besvar hver oppgave med ett alternativ. Riktig svar gir da 2 poeng. Galt svar, null svar eller
mer enn ett svar gir 0 poeng.

1. Hvilket navn har denne forbindelsen? (Bruttoformel: CioHgy)

C B
| |
C_T—c—c—c:c
Cr—t—i

A 2-etyl-4-pentyl-pent-3-en (evt: 2-etyl-4-pentyl-3-penten)

B 3,5,6-trimetyl-nonan

C dodek-3-en (evt: 3-dodeken)

D 2-etyl-4,5-dimetyl-okt-1-en (evt: 2-etyl-4,5-dimetyl-1-okten)



2. Hvordan ser 2-metyl-butan-syre ut?
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Li—=G
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4. Tre av disse forbindelsene er optisk aktive. Hvilken er det ikke?

OH
C—C——0Cc——¢C

B 7m0 r—l——=C
C—~C—C——=cC

c—=C

0
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Vedlegg 1: Formler og uttrykk

(Noe av dette kan du fa bruk for.)
Laplace-operatoren og dreieimpulsoperatorer i kulekoordinater

o2 20 L2
vio 9 29 W
- Or2? + ror  h*r?’

LY (A A S =10
N 002 20 sin’6 0¢2 )’ 009
L E —s gba — cot f cos p — coS ¢ — — cotf sinp —
e =5\ T 96 y 0 Y

Vinkelfunksjoner

r 2 2 1
{ }Ylm — { U +1) }Y,m L 1=0,1,2,.; / d¢/ d(cos )Yy Yim = Spi6m:
. hm 0 -1

/ /3 /3
cos@ = -=Y,, Y141 = Fy/— sinf et;
47T r &

~
no

3y
Y = Y —Y; Y., = — Y, Y,
P 47T . \/—( 1,—1 11) Dy 1 7 \/—( 11+ Y7, 1)
5 15 A 15 A
Y50 = (3cos? 6 — 1); Y41 = Fy/ — sinf cosd e, Y, 4o = sin? 6 et
167 ’ \' 87 ;

321
Energiegenfunksjoner og radialligning, kulesymmetrisk potensial V()

0(r,0,6) = " ¥i..0, 0

g+ VRO W) = Bu). Vi = v+ Y

ST u(0) = 0.



Energiegenverdier, hydrogenlignende system

n z*

El El
Eﬂ:iz— E:_l Z2 62:_47 r:()lz-...
n2 (l—i—l—l—nT)Q’ ! 2<Oé )mc 2mea/g, n 5 Ly 4y
Noen formler
sina = (¢ —e™)/2i cosa = (" +e7™)/2;
tany = =tan(y +nn), n=04%1,---;
coty
sinhy = 1(e¥ —e¥); coshy = L(e¥ + e7Y); tanhy — 1 sinhy
2 ’ 2 ) COthy Coshy’
2 . 2 d . d ]
cosh”y —sinh”y = 1; — sinh y = cosh y; — coshy = sinhy.
dy dy

Noen konstanter

dregh?
_ 4mé L~ 0.529-10"1°m (Bohr-radien);
mee

Qo

e? 1

@ = Areohc ~ 137 0360 (finstrukturkonstanten );

h?
Imec? = 5 ~ 13.6 eV (Rydberg-energien).
2meag

Q
3
o

|



Vedlegg 2: Navnsettingsregler i organisk kjemi

Tabell: Noen funksjonelle grupper rangert etter avtagende prioritet

Rang | Hovedgruppe Funksjonell gruppe Forstavelse Endelse
0
I
1 | Karboksylsyre -COOH —C—OH (karboksy-) -syre
2 | Syreanhydrid | -CO-O-CO- - g —o0 —! - -syreanhydrid
0
I
3 | Ester § -COOR -C—0—R -oat eller -at
o)
I
4 | Syrehalid -COX —Cc—X halokarbonyl- -oylhalid
O
[l
5| Amid -CONH, —C—NH, amido- -amid
6 | Nitril -CN —C= cyano- -nitril
I
7 | Aldehyd -COH —C—H okso- -al
(0]
I
8 | Keton -CO- —C— okso- -on
9 | Alkohol -OH hydroksy- -ol
10 | Thiol -SH merkapto- -thiol
11 | Amin -NH, amino- -amin
12 | Imin >C=N- imino- -imin
13 | Alken -C=C- -en
14 | Alkyn -C=C- -yn
15 | Alkan -C-C- -an
Underordnede grupper (ingen rangering) | Funksjonell gruppe Forstavelse Endelse
Eter -C-O0-C- alkoksy- -eter
Halid { -X halo- (f.eks. kloro-)
Nitro -NO, nitro-

T X = en halogen (F, Cl, Br eller I), R = (normalt) en alkylgruppe (C,,Ha,+1)

Navnsetting av organiske forbindelser:

[Forstavelse(r) inklusive nummerering] - [Hovedskjelett] - [Endelse]

e Endelse: funksjonell gruppe med hgyest rang

e Hovedskjelett: lengste sammenhengende karbonkjede

e Forstavelse(r) inkl nummerering: alle substituenter pa hovedskjelettet




