Fizikalna kemija 1

Seminar
Kvantna mehanika
1. Brzina protona iznosi 4,5(105 m s–1. Želi li se neodređenost u količini gibanja protona reducirati na 0,01 %, kolika je neodređenost položaja?

2. Odredite neodređenost u brzini elektrona ako je neodređenost njegovog položaja 100 pm.

3. Pretpostavite da su valne funkcije (1, (2 i (3 normirane i ortogonalne. Odredite konstante normiranja slijedećih valnih funkcija: 
(a) (1 + (2 
(b) (1 – (2 
(c)(1 + (2 + (3 
(d) 
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4. Koje su od sljedećih funkcija vlastite funkcije operatora   
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a) eihx, b) cos x, c) kx, d) e–ax².

5. Pronađite vrijednost konstante a koja funkciju e–ax² čini vlastitom funkcijom operatora 
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6. Čestica mase m  giba s u jednoj dimenziji između x = a i x = b. U tom području rješenje Schrödingerove jednadžbe je 
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 (gdje je N konstanta normiranja). Odredite N i srednju vrijednost koordinate x.

7. Odredite valnu duljinu koja odgovara prijelazu elektrona iz drugog u treće stanje jednodimenzionalne kutije duge 5,60 Å. To se može usporediti s apsorpcijskim spektrom krotonske kiseline CH3CH=CHCOOH (max = 2040 Å). Prosječna duljina veze je r  = 1,40 Å. Konjugirani sistem je dug 3 r  i dodaje se 0,5 r  sa svakog kraja.

8. Odredite broj energijskih nivoa između 9 eV i 10 eV za elektron u jednodimenzionalnoj kutiji duljine 10 nm.
9. Izračunajte molarnu energiju nulte točke za elektron u području: 0 < x < 1 nm i 0 < y < 0,1 nm.

10. Koliko nedegeneriranih nivoa postoji ispod energije kT pri 290 K  za molekulu O2 u kocki brida 1 cm. Koliko će ukupno biti translacijskih energijskih stanja?
11. Izračunajte degeneraciju nivoa energije 
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, za česticu mase m u kocki brida l.

12. Izračunajte energiju nulte točke harmonijskog oscilatora koji se sastoji od čestice mase 2,33(10–26 kg, a konstanta sile iznosi 155 N m–1.

13. Izračunajte valnu duljinu fotona koji će uzrokovati prijelaz između dva susjedna energijska nivoa harmonijskog oscilatora čija je masa jednaka masi protona, a konstanta sile iznosi 855 N m–1.

14. Odredite konstantu sile harmonijskog oscilatora koji se sastoji od čestice mase 1,33(10–26 kg, a susjedni energijski nivoi su razmaknuti za 4,82(10–21 J.

15. Upotrebom aproksimacije harmonijskog oscilatora izračunajte konstantu sile za molekulu H35Cl, ako valni broj prijelaza  v = 1 ← v = 0 iznosi 2886 cm–1. Odredite molarnu energiju nulte točke za molekule H35Cl i D35Cl.
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