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Lgsningsforslag

Eksamen 28. mai 2003
SIF4048 Kjemisk fysikk og kvantemekanikk

Oppgave 1

a. Da sannsynlighetstettheten |¥(z,0)* = /23/7 exp(—23x?) er symmetrisk med hen-

syn pa origo, er forventningsverdien av x apenbart ()¢ = 0.
Impulsoperatoren er
. h o
Pe = 7o
Vi regner ut

CZE U(z,0) = (28/7)/ e 7 (—28z) = —2827(z, 0),

og finner vha denne at forventningsverdien av impulsen er

(2o = /O:O U* (2, 0)p, U (x, 0)dz = 2iBh{z Yo = 0.

b. Vi regner forst ut

()0 = [ et 0)de = (20/m)" [ %70 de = 20/ 420 =

Usikkerhetene i posisjonen ved ¢ =0 blir dermed
(Az)o = /(2% )o — (2)§ = 5—7=-

Med ﬁi = —h282/8a:2 og
—dz U(z,0)=[(-2 )2 — 26U (z,0)
72 x, Bx Bl (x,

finner vi videre
(o = [ (@005 ¥(x,0)da

- / T (AR 4 2600 W(x, 0) e = —452R2 (22 Yo + 2602 = B2B.

—00

Usikkerhetene i impulsen ved ¢ =0 blir dermed

(Apa)o = (82 )0 — (pa )3 = 1/,

og usikkerhetsproduktet blir

(Az)o - (Aps)o = 3h, qed.
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c. Vha forventningsverdiene beregnet ovenfor finner vi

w me?

:2m+85'

1
(E)o= %<Pi>o + %mw2<$2>0

Vi regner ut den deriverte mhp £,

0 K2 mw?  mw? [ 4h? 1
o E)o=7—— 2 2.2 p2]"
op 2m 80 8 \m2w? g

Denne er lik null for e
p= on = fo,

negativ for 0 < (8 < By og positiv for 3 > . Forventningsverdien av energien har
altsa et minimum for 3 = fy = mw/2h, og denne minimalverdien er
B mw® hw  hw

_ ~ hw,
om 88, 4 4 ™

(E)o(fo) =

d. Med
W =-2Bxy og Y =[(—262)* — 28]

har vi at
A h2
Higy = [—Qm@ﬁéﬁ —2) + émw%ﬂ

hQﬁO 1
= Liw s,
m ] UL wﬁo

Vs, [xQ(—émmeQ + Imw?s?) +

g, (x) er altsa en egenfunksjon til H med egenverdien E, = %hw (som de fleste av oss vil
kjenne igjen som grunntilstands-energien for den harmoniske oscillatoren).

e. Dersom vi velger energiegentilstanden 5, som begynnelsestilstand, blir tilstanden
stasjoneer:

U(x,t) = U(z, O)e_iEOt/h = 2/}506_th/2.

For en stasjoneer tilstand er forventningsverdiene (z )y, (p, ), (2?); og (p2), alle tid-
suavhengige, noe en lett ser ved innsetting i forventningsverdi-integralene. [En annen sak
er at (x); og (ps )¢ begge forblir null ogsa om vi velger 3 # [y, noe som ellers gir en
ikke-stasjonaer tilstand.]

Oppgave 2

a. Med H=K+V = —%88—;2 + V(z) kan viskrive energiegenverdiligningen (Schrodingers
tidsuavhengige ligning) pa formen

()

" 2m Ox2?

d*/dz*  2m

U
(i) T Klassisk tillatte omrdder (hvor E > V(z)) er altsa krumningen d*i/dz? negativ nar
Y er positiv (og omvendt). Dette betyr at ¢» ma krumme mot aksen. Eksempler:

= [E - V(x)]Y(x) dvs. [V(x) — E].
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(ii) I klassisk forbudte omrader (hvor E < V(z)) har krumningen samme fortegn som .
W vil da krumme bort fra aksen. Eksempler:

Y 3
A A B

2

(iii) Dersom V(z) = E iet punkt, blir 9"/ =0, og belgefunksjonen har et vendepunkt
i matematisk forstand, hvor krumningen skifter fortegn. Er V(x) = E over et endelig
omrade (som kan forekomme for et potensial som er lokalt flatt), blir ¢” =0 1 dette
omradet. Da blir ¥ selv en lineser funksjon, ¢ = Az + B.

b. Med en lineser bglgefunksjon, i1 (z) = C, i omradet a <z <a-+b, hvor V =1V,
skjgnner vi fra pkt. a (i7i) at energien til denne tilstanden ma veere lik V;. Dette folger

ogsa direkte fra energiegenverdiligningen:
Hipy  —(B%/2m)d?/da? + Vy)C
(G} C

E =

c. For omradet 0 <z <a, hvor V(z) =0, folger det fra egenverdiligningen at

1 2mE1

1 1
1= T 1 = =Ky, (k= 7V 2mE, = ﬁ\/Qme)-

Den generelle lgsningen er
Y1 = Asinkx + B cos k.

Da 1, ma veere lik null i omradene hvor V(z) = oo, folger det fra kontinuiteten at
B =0. For z=a skal bade ¢y og v} veere kontinuerlige, slik at lgsningen blir glatt.

For grunntilstanden oppnas dette ved at ka = %7‘(‘. Vi ma altsa ha

h 252
a= T _ T eller omvendt V= 272(2&)2.

2%k 2/2mVy’

Lgsningen for omradet 0 < x < a blir dermed
Yy (x) = Csinkx = C'sin(nz/2a).

For a+b <z <2a+0b blir selvsagt lgsningen slik at ¢, totalt sett blir symmetrisk med
hensyn pa “midtpunktet” for dette potensialet (x = a + %b):
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%=FM%, 24: ’

|
o/ I\
T > X
0

& a+b tb

[ grensen b — 0 har vi et ordingert boks-potensial med vidde L = 2a, og det er lett a
se at Y1 og E; stemmer med de kjente resultatene for boksen:

) . R hin?
Yy (z) = Csin(nz/2a) = Csin(rz /L), E, = om(2a)? ~ amIE

Oppgave 3

a. Siden bglgefunksjonen for grunntilstanden er kulesymmetrisk, er fJQw = (; dreieim-
pulsen er altsa lik null. Med

1 1
W=—=p og Y=
a a

finner vi da ved innsetting i egenverdiligningen

9 ~ 2
0 = (ﬁI—El)wzl—h (62 +28—L>+V(r)—E1

om\or2 ' ror K2

R? /12 Zh?
- %%KM+AAMO_WW:E4¢

= o7 () 5]

2ma?  r \ma  me.ag

(8

For at denne skal vaere oppfylt ma parentesen som multipliserer 1/r veere lik null, dvs vi
ma ha

me 1
a=ay— —.
“m Z
Energiegenverdien blir dermed
h? h?
By=—e— =22
2ma? 2meai  me

b. Forventningsverdien av 1/r er

o]

1
(1/r) = /z/)* —pdr = (wa?’)‘l/ ~ e dpr?dr = . = 1/a.
T o r
Som et mal for radien kan vi altsa bruke
me 1
1 -1 —= —= 76 —.
(1/r) 4= m Z

Denne er som vi ser omvendt proporsjonal med bade massen og ladningstallet. Energien
for grunntilstanden er proporsjonal med massen, og med kvadratet av ladningstallet Z.
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c. Ved innsetting finner vi

.2 0? 0 1 02
L si = = I .
sin 6 cos ¢ <692+cot969+sin29a¢2>sm€cos¢
0 1
= —h? <— S0+ o cosf + ——(— sinG)) oS ¢
sin sin
1 —cos?0
= —p? (— sin @ — ,COS > cos @
sin 6

Vinkelfunksjonen Y, = 1/3/47 sin6 cos ¢; er altsa en egenfunksjon til I:Z med egenverdi

lik 242, som svarer til dreieimpulskvantetallet = 1.

d. Fraresultatet [ =1 1ipkt.cligger detikortene at de mulige L.-verdiene er begrenset
til 0, &£A. Vha formelen ' _
cos ¢ = %(e“Zj + e7%)

3 , .
Y, = %HE sin 0(e'® 4 e7%)
1 , 1 / ;
— _ﬁ (—\/g sin@e”¢) + ﬁ ( 8?; sinee"z’)

1 1
= ——=Y1+—=Y11.
/2 11 /2 1-1

Den oppgitte tilstanden kan altsa skrives pa formen

finner vi at

1 1
1/1 - _ﬁ Rnl(r)}/il(ev ¢) + ﬁ

Ut fra tolkningen av utviklingskoeffisienter kan vi da sla fast at de mulige maleresultatene
for L. i dette tilfellet er +A, hver med en sannsynlighet pa %

R (r)Y1-1(6, ¢).

Oppgave 4

a.
C—C=C—0—C C=C—0—C—C

C=C—C—0—C C—0—C=C
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b.

/
\
=

Ollllln-o “e
-
(%)

e

H, : JH
0g A

o]

CH,Br

Konstitusjonsisomere: Samme bruttoformel, men ulik rekkefglge av atomene.

CH;
. HAE g,
D Bl
H__CH3
F
H ACH3
%
BI—A*_‘CH3 - H B Br
- *
F—B*—H To ombytninger ved kiralt CA, H CH,
to ombytninger ved kiralt CB F
CH;
Forbindelsene er identiske
CH,
... H-=Br
iii
H—2£CH,
F
Al
pr—Afe g _ Br 5 H
F_B_* H g H“—*_CH3
To ombytninger ved kiralt CB
F
CH,

Forbindelsene er diastereomere: Motsatt kofigurasjon ved karbon A og samme kofigurasjon

ved karbon B.

c. Ved denaturering brytes bindingene i sekundaerstrukturen og tertiserstrukturen. Primaerstruk-

turen bestar.
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d.
alfa(1 —» 6) glykosidisk binding
alfa(1 —» 4) glykosidisk binding
e.
CH,0H
> OH
HO ¢o
- 4 C\l
OH U
3 2
OH
Apen kjedestruktur
i L CH,0H
| 51
H—C—O0H H—C—0H
3 , 3]
HO_Cl—H > HO_Cr—H ___________ speil __
HO—4(I3—H Reduksjon HO—C—H

H—=C—OH H—S(Ij—OH

6éH20H SCH,0H

™o

Produktet til hgyre er en mesoform. En mesoform dreier ikke planpolarisert lys.



