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

Sensuren faller 1 uke 25.

Oppgave 1 (Teller 33 %)
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En partikkel med masse m befinner seg i et endimensjonalt bokspotensial med en barriere i
midten,

0 for a/2<|z|<a,

oo for |z| > a,
V, for |z| <a/2.

I denne oppgaven holdes parameteren a fast, mens vi tenker pa V}, som en variabel barri-
erehgyde (eller en brgnndybde hvis V;, < 0). Vi gnsker a studere oppferselen til energiegen-
funksjonene (forst og fremst grunntilstanden og 1. eksiterte tilstand) for varierende verdier av

V.
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a. Se forst pa spesialtilfellet V, = 0. eForklar (bl.a ved hjelp av den tidsuavhengige Schrod-
ingerligningen) hvorfor alle energiegenfunksjonene kan skrives pa formen ¢ = Asin[k(z + a)]
inne i boksen. eBestem bglgetallene k; og ko og energiene E; og Es for henholdsvis grunntil-
standen 1) og fgrste eksiterte tilstand 5.

b. eSkissér grunntilstanden ; og fgrste eksiterte tilstand 1, for spesialtilfellet V, = 0.
eHvilke av egenskapene til ¥; og 15 er gyldige for alle endelige verdier av V7

c. Anta sa at Vj, er positiv og svert stor i forhold til energiene funnet i pkt. a. eLag
prinsippskisser av 1, og 1, for et slikt tilfelle. eBruk skissene til a resonnere deg fram til en
gvre skranke E5"™ for By (slik at Ey < EF** for alle V;). [Hint: Nar V; er veldig stor, blir det
vanskelig & “trenge inn” i barrieren.] eHva skjer med F; og Es nar Vj, nermer seg uendelig?

d. eLag prinsippskisser av 11 og 1y ogsa for det tilfellet at V}, har en stor negativ verdi (dyp
brgnn inne i boksen). eBruk skissene til a finne tilnsermede resultater for E; og Fs for et slikt
tilfelle.

Oppgave 2 (Teller 42 %)

Som en forenklet modell av et hydrogenlignende atom betrakter vi et elektron som beveger

seg i Coulomb-potensialet
Ze? Zn?

Amegr Meor

a. Grunntilstanden for dette systemet beskrives ved en bglgefunksjon pa formen

=00 L = e

eHva er dreieimpulsen for denne tilstanden? eHva mener vi med a si at denne tilstanden ikke
er eksitert radielt? eFinn storrelsen a og bestem energiegenverdien (E;) ved innsetting i (den
oppgitte) radialligningen.

b. TFor forste eksiterte niva kan vi velge a bruke de fire orbitalene g, 1, , Y2, 08 V2.,
med

Uas = Rao(r)Ypo = (32ma®)~"/? (C —2)e "2
a

Vo = Rau()Y,. = (82ma") 22 2 gk,
og med tilsvarende formler for 5, 0g 12y, . eForklar hvorfor forventningsverdien (r) (“tyngde-
punktet”) av sannsynlighetsfordelingen ligger i origo for alle disse fire orbitalene. Bglge-
funksjonen )5, er rotasjonssymmetrisk med hensyn pa en akse og antisymmetrisk med hensyn
pa et plan. eHvilken akse og hvilket plan? eVis eksplisitt at 19, og 1, er ortogonale.
eHvorfor kan vi sla fast (uten a regne eksplisitt) at 195 0g 19, er ortogonale?
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c. Istedenfor 19, 0g 1)9,, kan vi godt bruke de to lineserkombinasjonene

w:l: - C¢28 + V1-— c? prz

som energiegenfunksjoner (med 0 < ¢ < 1). Forventningsverdiene (r), (“tyngdepunktene”)
av de to sannsynlighetsfordelingene |14 |? ligger pa en rett linje. eAngi og begrunn hvilken
linje dette er. De to orbitalene ¥ er asymmetriske og har en “retning”, i den forstand at
“tyngdepunktene” (r)_ ligger utenfor origo. eFinn avstandene fra origo til punktene (r),,
uttrykt ved integralet (g, 219y, ), som er forskjellig fra null. ePavis at disse avstandene
er maksimale for samme verdi av koeffisienten ¢ som gjor ¥, og ¥_ ortogonale. eGjgr et
begrunnet overslag over stgrrelsesorden av integralet (1o, 2 19, ).

d. Vi antar na at det hydrogenlignende atomet vart er et Cs-atom strippet for 54 elek-
troner, dvs med bare ett elektron i feltet fra kjernen med 55 protoner. eFinn energien FEj til
grunntilstanden (1s-orbitalen) i eV. Som et mal for radien av denne orbitalen kunne vi bruke
storrelsen a fra pkt. a, men la oss vaere enige om at den ytre klassiske venderadien 7, er et
bedre mal (fra et kjemi-synspunkt). eFinn r, for 1s-orbitalen uttrykt ved ay.

[u‘a]z
WA N
] \-/0.5 1.5 2 /5/2,,

Siden valensorbitalen i Cs er en 6s-orbital, kan det veere interessant a se pa 6s-orbitalen for
det hydrogenlignende atomet. Figuren viser radialfunksjonen ugo(r) og kvadratet av denne,
som funksjoner av r/ag. eFinn energien Eg (i eV) og den ytre venderadien r,, (uttrykt ved ag)
for ugy. eAnsla pa gyemal hvor stor del av sannsynligheten som befinner seg utenfor denne
venderadien.

e. Resultatene ovenfor kommer til en viss grad til nytte nar en skal betrakte det ngytrale
Cs-atomet, med alle 55 elektronene pa plass. Fyllingsrekkefslgen av orbitaler for tunge atomer
er

1s, 2s,2p, 3s,3p, 4s,3d,4p, 5s,4d,bp, 6s,4f,5d,6p, 7s,5f,6d,7p, ---.

eBruk dette til & skrive ned elektronkonfigurasjonen (152, 2s%, osv) for det ngytrale Cs-atomet.
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I tillegg til potensialet V(r) = —5b5e?/(4megr) vil det enkelte elektronet i Cs “se” et
potensialbidrag Vg (r) som skyldes ladningsfordelingen fra de gvrige elektronene. Kvalitativt
ser dette potensialbidraget slik ut:

\é((/b)
4
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™

3 A

»

0

Her er Rgs “radien” til Cs-atomet. Anta at Vg(r) er tilnsermet lik V(0) i det omradet
hvor 1s-elektronene befinner seg. eArgumentér for at ls-orbitalen i denne tilnsermelsen
er lik bglgefunksjonen 1, fra pkt. a. eHva blir (med samme tilnsermelse) energien til 1s-
orbitalen? eHvorfor vil avstandene mellom nullpunktene i 6s-orbitalen for Cs veere storre enn
de tilsvarende avstandene i figuren i pkt. d?

Oppgave 3 (Teller 8%)

En elektromagnetisk bolge E;(z,t) med bglgelengde A er polarisert i z-retningen og sendes
inn mot en beholder fylt med en gass av optisk aktive molekyler. Den innkommende bglgen
kan uttrykkes som en superposisjon av en ”venstredreiende” (E, ) og en "hgyredreiende” (E_)
sirkulaerpolarisert belge, dvs E;(2,t) = E (z,t) + E_(z,t), med

E,(z,t) = Eyisin(kz — wt) &+ Eyy cos(kz — wt).

Gassen i beholderen har litt forskjellige brytningsindekser n, og n_ for henholdsvis venstre- og
hgyredreiende sirkulaerpolariserte bglger. Den transmitterte bglgen E; blir da lineserpolarisert
i en retning som danner en vinkel Ao med z-aksen:
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e Bestem faseforskjellen A0 = wAt = w(t; — t_) som opparbeides mellom venstre- og
hgyredreiende komponent av E;, som fglge av at disse bruker ulik tid, henholdsvis ¢, og
t_, pa a propagere lengden L gjennom gassen.

e Vis deretter at Ao = A#/2, enten ved hjelp av en figur (enklest), eller ved direkte utregning
(noe mer omstendelig).

Oppgitt:
sin(a — b) +sin(a +b) = 2sinacosb
cos(a — b) —cos(a+b) = 2sinasinb
v=c/n k=2m/\ w = ck
Oppgave 4 (Teller 11%)

I denne oppgaven skal vi se pa benzenmolekylet

X

OQH
H i H
Co C2
Yy
C5 C3
H Cd H
OH

med kjemisk formel CgHg. Molekylet er plant og ligger her i zy-planet, med massesenteret i
origo. Molekylet har hgy grad av symmetri, og har f.eks. en 6-tallig rotasjonsakse (z-aksen)
og et horisontalt speilplan (zy-planet). En Hartree-Fock-beregning med basissettet 3-21G(*)
(H: 1s, 2s; C: 1s, 2s, 2p, 3s, 3p) gir en C-C bindingslengde pa 1.385 A. I LCAO-tilnaermelsen
konstrueres molekylorbitalene (MO) W; som lineserkombinasjoner av basisfunksjonene ¢,,:

M
W = Z Cui®u
pn=1

e Hvor mange basisfunksjoner M inngar totalt i beregningen?
e Hvor mange MO er okkupert av elektroner? (Husk at et elektron kan ha spinn "opp” eller
spinn "ned”. Vi betrakter kun grunntilstanden.)
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Figuren nedenfor viser fire av de beregnede MO (hver av dem med molekylet med to ulike
orienteringer). Lys gra angir en flate med konstant negativ verdi av orbitalen, mgrk gra angir
en flate med tilsvarende konstant positiv verdi.

(Til hgyre: z-aksen inn i planet, som i figuren pa forrige side. Til venstre: z-aksen inn i planet,
z-aksen nedover.)

‘1’3 ‘114

e Angi pariteten til hver av disse fire MO (dvs: like eller odde).

Kun p,-type basisfunksjoner pa karbonatomene bidrar til disse fire MO. Koeffisientene (dvs:
c-ene) er alle av samme stgrrelsesorden i absoluttverdi, sa la oss sette dem lik +1 eller —1. De
fire MO ovenfor er da (i tilfeldig rekkefplge)

Ua = pL+pl+pl+pi+pl+0pS
o 1 2 3 4 5 6
Vp = p,+p.,—p.—p,—D,+Dp,
Ve = pl—pi+pi—pi+pl—p8
Up = p2—pi+p]—pS
Her betyr p? p,-orbitalen pa C-atom nr j.

e Hvilke av orbitalene W4 osv er Uy, Wy, U3 og Wy i figuren ovenfor?
e Ranger energien til orbitalene Wy, ¥y, U3 og W,. Begrunn svaret.
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Oppgave 5 (Teller 6%)

Denne oppgaven inneholder 3 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. (Svarene skal ikke begrunnes.)

1. Hvilket navn har denne forbindelsen? (Bruttoformel: C;Hy)

A 2-etyl-2-metyl-but-3-en
| B  3,3-dimetyl-pent-1-en
C=C~ (|j —Cc-C C 3,3-dimetyl-pent-4-en
C D 3-etyl-3-metyl-but-1-en
2. Hvordan ser 5-metyl-heksan-2-ol ut?
@ OH C C
| | |
c-c-Cc-¢C c-Cc-Cc-Cc-C
| | | |
C C OH C
© OH @ C
| |
c-Cc-Cc-Cc-C c-Cc-Cc-Cc-C
| | | |
C C OH C

3. Hvilken av disse forbindelsene er ikke optisk aktiv?

® o

c-—C=C—-C F —C—NH,

| HO — C—C—OH
C—C






Vedlegg 1: Formler og uttrykk (Noe av dette kan du fa bruk for.)

Laplace-operatoren og dreieimpulsoperatorer i kulekoordinater

? 20 L2
2_7 - - .
V= or? +7“ or  h*r?’
. 0? i 1 0? - h 0
2 32 97 Lo _ho,
. h 0 0 A h 0 0
L, = Z(—smgzﬁ@@—cote cos ¢ ¢> L,=- (cosgf)ag cot 6 sin ¢ ¢>

L2, L.] =0, (L., L,) = ihL., osv.

Vinkelfunksjoner
r 2 2 2m 1
{ - }Ylm - { ril+D) }Ylm CU=0120 o [ d(cos )Y, Vi = Sndrm
3 /| 3
Yio= —cos@— —=-=Y,, Yii1 = Fy/— sinf et;
47T r 8T
1

Energiegenfunksjoner og radialligning, kulesymmetrisk potensial V' (r)

v(r.0,6) = i, 0,0

h? d? R+ 1)
o T Vag(r)| u(r) = Bu(r),  Vig(r)=V(r)+ o 0)=0
Energiegenverdier, hydrogenlignende system
p_bB__ B
o2 T (14 1+n,)%
Noen konstanter
4regh?
a = 2 ~0.529-10°m  (Bohr-radien);
mee?
e? 1
R~ (finstrukturkonstanten);

" dmeohe . 137.0360

h2
Lamec® = —— ~ 13.6 eV (Rydberg-energien).

Lamec
2 © 2mead



Vedlegg 2. Navnsettingsregler i organisk kjemi.

Tabell 1. Noen funksjonelle grupper rangert etter avtagende prioritet

Rang | Hovedgruppe Funksjonell gruppe Forstavelse Endelse
(@)
1 | Karboksylsyre -COOH —¢—on (karboksy-) -syre
[¢] @]
2 | Syreanhydrid | -CO-O-CO- e—o—c- -syreanhydrid
@]
3 | Ester t -COOR l—o-r -oat eller -at
o
4 | Syrehalid -COX e-x halokarbonyl- -oylhalid
5| Amid -CONH, oo, amido- -amid
6 | Nitril -CN —C=N cyano- -nitril
[¢]
7 | Aldehyd -COH ~éow okso- ~al
@]
8 | Keton -CO- . 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-0-C- alkoksy- -eter
Halid 1 -X halo- (f.eks. kloro-)
Nitro -NO, nitro-

T X = en halogen (F, Cl, Breller I), R =

Navnsetting av organiske forbindelser:

(normalt) en alkylgruppe (CpHa,+1)

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

e Endelse: funksjonell gruppe med hgyest rang

e Hovedskjelett: lengste sammenhengende karbonkjede, nummerert slik at ”endelsesgrup-
pen” sitter pa lavest mulig nummer

e Forstavelse(r) inkl nummerering: alle substituenter pa hovedskjelettet, i alfabetisk rekkefglge




