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]zanginis Zodis

Sis uzdaviniy rinkinys buvo sudarytas autoriui ruosiant ir vedant kvantinés chemijos kur-
sa Vilniaus universiteto Chemijos ir geomoksly fakulteto pagrindiniy studijy antrakursiams.
Uzdaviniai parinkti taip, kad glaudziai iliustruoty paskaitose aptariama medziaga. Kadangi
$io kurso metu studentai paprastai pirma kartg stoja akistaton su kvantine mechanika, dides-
nioji dalis ¢ia pateikty uzduociy yra skirta kvantinés mechanikos koncepcijoms jtvirtinti bei
kvantinéje mechanikoje ir kvantinéje chemijoje svarbiy praktiniy matematiniy manipuliacijy
igudziams formuoti, o likusi dalis,- kiek leidzia ribota kurso apimtis,— elementariems kvanti-
nés mechanikos principy taikymams chemijoje aptarti. Uzdavinyne pateikty uzdaviniy kiekis
yra Siek tiek didesnis nei jprastai spéjama iSspresti per 32 seminarams skirtas akademines
valandas vieno semestro metu, todél dalj uzdaviniy galima paskirti kaip indivudualias ir/ar
papildomas uzduotis studentams. Nors uzdaviniai specifiskai parinkti chemijos bei biochemi-
jos krypciy studentams, jie galéty buti jdomus ir gamtos moksly bei technologinés krypties
studentams, studijuojantiems kvantinés mechanikos pradmenis.

Autorius dékoja uzdavinyno recenzentui doc. dr. Jevgenij Chmeliov uz i$sakytas kritines
pastabas bei pasitlymus uzdavinyna pagerinti.

Fizikinés konstantos

Sviesos greitis ¢ =299792458 m/s
Elementarusis kravis e =1,602176x10"" C
Planko konstanta h =6,626069%107%]-s

h=1,054572x10"3*] s
Atominis masés vienetas 1u = 1,660539x10"* kg

Elektrono masé me = 9,10938x 1073 kg
Protono masé m, = 1,67262x107*" kg
Rydbergo konstanta R, =1,097373x10° cm™!
Boro spindulys a, = 5,291772x10" " m
Bolcmano konstanta ks = 1,380 650x 102 J/K
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Senoji kvantiné teorija
Fotoefektas. Kalio raudonoji riba A\, = 552 nm. Apskaiciuokite:

a) kalio raudonosios ribos daznj;
b) kalio elektrony islaisvinimo darbg [] ir eV];

c) maksimalig fotoelektrony kinetine energija [eV], kuomet kalio katodas apsviecia-
mas monochromatine A = 300 nm $viesa;

d) fotoelektrony stabdymo potenciala, kuomet kalio katodas apsvieciamas monoch-

romatine A = 300 nm Sviesa.

Fotoefektas. Fotoelemento katodg apsvietus monochromatine pastovaus intensyvumo
$viesa, buvo iSmatuota fotoelemento voltamperiné charakteristika, parodyta zemiau.
Sioje charakteristikoje Uy, yra vadinamoji fotosrovés stabdymo jtampa, o Uy yra jtam-
pos verté, kuriai esant fotosrové pasiekia soties verte /. Pavaizduokite ir aptarkite,
kaip pasikeis $io fotoelemento voltamperiné charakteristika, jei

a) mazinsime monochromatinés $viesos intensyvuma, nekeisdami bangos ilgio;

b) didinsime monochromatinés $viesos bangos ilgj, nekeisdami jos intensyvumo.

('

u 0 u U

stab sot

Fotoefektas. Kai fotoelemento katodas apsvieCiamas monochromatine
v = 1,0x10" Hz ir v/ = 1,4x10" Hz daZnio $viesa, fotosrové nustoja tekéti, kai volt-
metras rodo atitinkamai U = —0,4 V ir U’ = —2,0 V jtampa. Rasti Planko konstanta.

Fotoefektas. Natrio elektrony islaisvinimo darbas A = 2,28 eV. Kokio bangos ilgio
fotonai iSmus fotoelektronus, kuriy maksimali kinetiné energija £ = 1,0 eV? Koks
$viesos bangos ilgis atitiks natrio raudonaja ribg?

Fotoefektas. Rasti metalo elektrony islaisvinimo darba [eV], jei jo pavirsiy apsvietus 350
ir 540 nm bangos ilgio $viesa, maksimalus fotoelektrony greitis pasikeicia 2 kartus.

Formalioji kvantiné mechanika

Dalelés judéjimo apskritimu banginé funkcija yra ¢() = e'¥, ¢ia kampas ¢ kinta ribose
[0; 27]. a) Jeigu banginé funkcija néra normuota, sunormuokite jg. b) Raskite dalelés
buvimo srityje [7/2; 37 /2] tikimybe.

Raskite funkcijos

B :132
U(rt) = Ae v 7

normavimo daugiklj.



2.3 Nustatykite, ar pateiktos funkcijos tenkina bendruosius banginéms funkcijoms keliamus
reikalavimus laikydami, kad laisvasis kintamasis x gali kisti ribose (—o00; +00):

a) @Z)—x kaix > 0,ir ¢» = 0, kai x < 0;
b) ¥ =

ow—em

d) v =

e) w—sm ;

fv=e:

g) v=1-—2%kai—1<z<+1iry =0, kai|z| > +1.
2.4 Dalelés, kuri juda vienmatéje erdvéje, biisena aprasoma tokia bangine funkcija:
\I/(T’,Zf) —_ Arkefi%tfar’

¢ia A yra normavimo daugiklis, o k£ ir o — parametrai. Kokie galimi parametry k ir o
zenklai, kad si funkcija tenkinty standartinius reikalavimus, jei 0 < r < +00?

2.5 Laiko momentu ¢t =0 dalelés biisena yra aprasoma bangine funkcija

A kai 0 <z <a,
U(z,t=0) = Ag— kai a <z <D,
0,

kai = <0, = >b.

Cia A yra normavimo konstanta, o a, b — pastoviis dydZiai. Uzduotys:

a) Pavaizduokite banginés funkcijos pavidalg grafiskai.

b) Sunormuokite bangine funkcija, t.y. raskite normavimo konstantos israiska kons-
tanty a ir b atzvilgiu.

c) Nurodykite taska, kuriame tikimybé rasti dalele yra didziausia.
d) Ivertinkite tikimybe, kad dalelé yra srityje = € [0; a].

2.6 Patikrinkite, ar pateikti operatoriai yra tiesiniai:

a) flgp = A\p, A — konstanta,
b) B = ¢,

o) Cp =%,

d) Do = ¢,

e) Egp = i.

2.7 Turime operatoriy A=z+ %. Raskite operatoriaus A? israigka.

2.8 Turime operatorius A= % bei B = %. Kurios i$ pateikty funkcijy yra tikrinés opera-
toriy Air B funkcijos:



a) e, d) =%
b) e, e) T cosx;

c) ax + b; f) sinz?

2.9 Parodykite, kad galioja tokios komutatoriy tapatybés:

a) [A,B] = —[B,A;

b) [A,kB] = k[A,B], &a k yra konstanta;
) [A,B+C)=[AB]+[AC];

d) [A2,B] = A[A,B] + [A,B]A

2.10 Patikrinkite tokias komutatoriy lygybes:
a) [AB,C] = [A,C]1B + A[B,C);
b) [A,BC] = [A,B|C + B[A,C)].

a) [«T,y]; C) [127%];
b) [5 55 d) 335

2.12 Ivertinkite tokius komutatorius:

a) [2,pa]; c) [L.p2);
~ 2 9
b) [-1'2,]396]; d) [ zgyz ;yaz]
2.13 Laikydami, kad Vienmatés sistemos hamiltonianas yra H = th 5.2 + V (), jvertinkite

komutatorius [H 2] bei [H p,].

2.14 Sakykime, operatoriai Air B yra ermitiniai. Jrodykite, kad operatorius A + iB néra

ermitinis.
2.15 Jrodykite, kad judesio kiekio operatorius p, = —iﬁa% yra ermitinis.
2.16 Irodykite, kad kinetinés energijos operatorius T = _%W yra ermitinis.

2.17 Vienmaté sistema yra stacionarioje blisenoje, apibudinamoje bangine funkcija

6a) = 1) + bato) = L)

Funkcijos ¢;, ¢ = 1,2,3, yra operatoriaus A tikrinés funkcijos. a) Kokie galimi fizikinio
dydzio A vienkartinio matavimo rezultatai? b) Kam lygi kiekvieno galimo matavimo
rezultato tikimybé? c¢) Kam bus lygus fizikinio dydzio A matavimo vidurkis?

2.18 Dalelés judéjimas apribotas srityje x € [0; +00). Jos buisena aprasoma bangine funkcija
Y(x) = e**. Kam lygi tikimybé rasti dalele srityje + € [1;+00)? Kokia tikimiausia
dalelés padétis (koordinaté)? Kam lygus dalelés padéties (koordinatés) matavimo vidur-
kis?



2.19

2.20

2.21

2.22

3.1

Dalelés judéjimas apribotas vienmatés erdveés srityje x € [0; L]. Jos busena aprasoma
bangine funkcija

o(a) =2 sin (72,

Raskite operatoriy p, ir p2 vidutines vertes.

Viendalelé sistema apibudinama bedimensiniu hamiltonianu
R d2
H=—-— +2°
dx?

o2

Cia = — bedimensiné koordinaté. a) Parodykite, kad funkcija ¢)(x) = Aze™ 2 yra tikriné
hamiltoniano funkcija, ir nustatykite atitinkamg tikrine verte. b) Nustatykite funkcijos
¥ (x) normavimo daugiklj A. c) Raskite koordinatés matavimo vidurkj.

Parodykite, kad dalelei esant stacionarioje biisenoje, judesio kiekio vidurkis lygus nuliui,
ty. (pz) = 0. Spresdami uzdavinij, prisiminkite, kad judesio kiekio operatoriy galima
isreiksti komutatoriumi p, = — %[z, H].

Apskaiciuokite laisvos dalelés tikimybés srauta, jei dalelé yra busenoje
U(z,t) = (Ae“m - Be*ik’”) e ihl,

Cia A ir B yra Sriodingerio lygties integravimo konstantos, o k = QT;LQE .

Paprastosios kvantinés sistemos

Nagrinékime m masés dalelés vienmatj judéjimg iSoriniy jégy lauke, kuriame jos poten-
ciné energija kinta suoliskai (Zr. paveiksla Zemiau):

V:{VO’ kai z >0,

0, kai z<0.
sritis | V(x) 4 sritis Il
Ee — — — - - - - -
Y
0 X

Imkime atvejj, kuomet &/ > V|, energijos dalelé krenta j pavaizduota potencialinj barjera,
artédama i jji§ —oo, t.y. i$ kairés. Sudalinkime visg erdve j dvi sritis: sritj I, kurioje z < 0,
ir sritj II, kurioje # > 0. Tokiu atveju dalelés judéjima apibuidinancios Sriodingerio
lygties bendrieji sprendiniai bus tokie:

srityje I: Y1(x) = Aet1® 4 Bemihz, k2 = 21;37

srityje II: y(z) = Celf2®  De~th2z k3 =22 (E - Vp).

Siose lygybése koeficientai A, B, C' ir D yra Sriodingerio lygties integravimo kons-
tantos. Kadangi srityje II galimas tik dalelés judéjimas teigiama z asies kryptimi, tai
koeficientas D = 0. Uzduotys:



3.2

3.3

34

a) Pritaike banginéms funkcijoms keliamus standartinius reikalavimus
¥1(0) = ¥2(0),
1(0) = ¥5(0),
raskite dalelés atspindzio nuo barjero tikimybe R, apibréziama kaip
_ ki [B* B
kAR AP
b) Parodykite, kad R + T' = 1. Cia T yra barjero skaidrumo tikimybé

WEVE -V,
(VE +VE=Vo)*

Nagrinékime m masés dalelés vienmatj judéjimg iSoriniy jégy lauke, kuriame jos poten-
ciné energija Suoliskai krinta zemyn taske x =0 (zr. paveikslg zemiau):

T —

v _ —Vo, kai x>0,
10, kai x < 0.

V(x)t
sritis | sritis 11
E-———d - - —-
0 X
Vo

Tegul dalelé, kurios kinetiné energija yra F, artéja link tasko x = 0 teigiama x aSies
kryptimi, t.y. i§ kairés. Sudaline visg erdve | sritj I, kurioje x < 0, ir sritj II, kurio-
je z > 0, ispreskite dalelés judéjima aprasancia Sriodingerio lygtj ir iveskite dalelés
atspindzio nuo potencinés energijos Suolio taske x = 0 tikimybeés iSraiska. Ivertinkite
dalelés atspindzio tikimybe, kai £ = %

Du variniai laidai yra izoliuoti vario oksido sluoksniu, kuris laisviesiems elektronams
sukuria staciakampio formos 10 eV aukscio potencialinj barjerg. Ivertinkite laisvyjy
elektrony tuneliavimo pro vario oksido barjerg tikimybe, kai jy energija yra 7 eV, o
vario oksido sluoksnio storis 5 nm. Kaip pasikeis elektrony tuneliavimo tikimybe, jei
vario oksido sluoksnio storis sumazés iki 1 nm? Kam bus lygi $i tikimybé, jei elektrony
energija padidés iki 9 eV (abiem atvejais, kai vario oksido sluoksnio storis yra 5 ir 1 nm)?

Dalelés judéjima begalinio gylio ir a plocio vienmatéje staciakampéje potencinéje duo-
béje apraso banginé funkcija

o) = \/g sin (%@ .

Cia kvantinis skai¢ius n = 1,2,3, ... Parodykite, kad dalelés padéties (koordinatés) vi-
durkis nepriklauso nuo kvantinio skaiciaus n ir lygus 3.

9



3.5

3.6

3.7

3.8

3.9

Parodykite, kad dalelés judéjima begalinio gylio vienmatéje a plocio potencinéje duobéje
aprasancios banginés funkcijos

o) = \/g sin (%@

yra ortogonalios. Cia kvantinis skai¢ius n = 1,2,3, . ..

Begalinio gylio vienmatéje a plo¢io potencinéje duobéje yra dvi nesgveikaujancios da-
lelés, kuriy masiy santykis 7 = 9. Nurodykite energijos lygmenis, vienodus abiems
daleléms.

Dalelés judéjima begalinio gylio ir a plo¢io vienmatéje staciakampéje potencinéje duo-
béje apraso banginé funkcija

2
Un(x) = \/jsin (ﬂx> :
a a
Cia kvantinis skai¢ius n = 1,2,3, ... Raskite tikimybes, kad dalelé yra srityjea) 0 < z <

5irb) 0 <z < . Ar Sios tikimybés priklauso nuo dalelés buisenos, t.y. nuo bangines
funkcijas numeruojancio kvantinio skai¢iaus n?

Nagrinékime m masés dalelés judéjima dvimatéje staciakampéje begalinio gylio poten-
cinéje duobéje, t.y. sistemoje, kurios potenciné energija tokia:

v 0, kai 0<zx<a 0<y<hb,
| 400, kai <0, z>a y<0, y>b

Utzrasykite $ios sistemos stacionarigjg Sriodingerio lygtj ir ja iSsprende kintamyjy at-
skyrimo metodu parodykite, kad dalelés judéjima apibudinanti banginé funkcija yra

2 . ™y . ey
wm,nz (x,y) = \/ﬁ sin <7$> sin (Ty) :

o dalelés energija

e 8m \a?2 0 b2 )

Cia kvantiniai skai¢iai n; = 1,2,3,... irny = 1,2,3, ... Laikykite, kad dalelés judéjimo
vienmatéje staciakampéje a plocio ir begalinio gylio potencinéje duobéje Sriodingerio
lygties sprendiniai yra zinomi, t.y.

o) = on ()

h?n?

Sma?’

ir

Ey

Dalele, kurios masé m, juda dvimatéje staciakampéje kvadratinio pagrindo begalinio
gylio potencinéje duobéje, t.y. sistemoje, kurios potenciné energija tokia:

v 0, kai 0<uxy<a,
+o0, kai xy<0, z,y>a.

10



3.10

3.11

3.12

3.13

3.14

Galimos dalelés energijos yra

h‘2 2 2
Elnhn2 = W (nl + TLQ) .

Cia kvantiniai skai¢iai n; = 1,2,3,... ir np, = 1,2,3,... Sudarykite galimy dalelés
energijos lygmeny diagrama (arba lentele), kuomet n; +ny < 7, ir nurodykite kiekvieno
lygmens issigimimo laipsnj.

Dalelé juda vienmatéje begalinio gylio ir a plocio staciakampéje potencinéje duobéje.

Apskaiciuokite tikimybes, kad matuojant dalelés energija, bus iSmatuota viena i$ trijy
zemiausiy galimy dalelés energijos verciy, jeigu dalelé yra busenoje

a) Y(z) = Asin® (Z£);
b) ¥(x) = Ax(a — z).

Parodykite, kad vienmatinio harmoninio osciliatoriaus hamiltoniano tikriné funkcija
o=1(y), Clay = yJaxira = 4/ %2’“, tenkina harmoninio osciliatoriaus Sriodingerio lyg-
ti. Laikykite, kad osciliatoriaus masé m ir jégos konstanta k tokios, kad @« = 1 m~2. Har-

2
moninio osciliatoriaus Sriodingerio lygties sprendiniai zinomi: v, (y) = N, H,(y) e~ 7,
¢ia H,(y) yra v-osios eilés Ermito polinomas, N, yra normavimo daugiklis, o osciliato-
riaus energijos kvantinis skaic¢ius v = 0,1,2, . ..

Irodykite, kad vienmacio harmoninio osciliatoriaus koordinatés vidurkis lygus nuliui,
(x) = 0, nepriklausomai nuo jo buisenos. Harmoninio osciliatoriaus judéjimg apraso
banginés funkcijos

y2

?/)v(?/) = Nv Hv(y) e 2.

Cia H,(y) yra v-osios eilés Ermito polinomas, N, yra normavimo daugiklis, o osciliato-
riaus energijos kvantinis skaic¢ius v = 0,1,2, . ..

Nagrinékime dvimatj harmoninj osciliatoriy, t.y. sistema, kurioje m masés dalelé juda
tokiame potencinés energijos lauke:

1 1
V(zy) = §k1x2 + §k2y2.

Cia x ir y yra osciliatoriaus nuokrypiai nuo pusiausvyros padéties atitinkamai isilgai x
ir y aSies, o kp ir ko yra atitinkamos jégos konstantos. Uzrasykite Sios sistemos stacio-
nariaja Sriodingerio lygtj ir ja iSsprende kintamyjy atskyrimo metodu parodykite, kad
osciliatoriaus energija lygi

1 1
Ev1,112 = hy (Ul + 5) + his (U2 + 5) .

Cia h yra Planko konstanta, vy = 5-4/% ir 1, = 1|/ yra osciliatoriaus virpesiniai
2m m 2m m

dazniai i$ilgai atitinkamai x ir y aies, o energijos kvantiniai skaiciai v; = 0,1,2,3,... ir

vy =0,1,2,3,...

Ivertinkite tikimybe, kad harmoninio osciliatoriaus nuokrypis nuo pusiausvyros padé-
ties pagrindinéje busenoje didesnis nei klasikiné amplitudé.

11



4. Judesio kiekio momento teorijos pagrindai

4.1

4.2

4.3

4.4

4.5

4.6

4.7

4.8

5.

5.1

5.2

Parodykite, kad judesio kiekio momento operatoriai tenkina komutacinius sarysius [ﬁy,ﬁz] =
ihL, ir [L* L] = 0.

[vertinkite tokius judesio kiekio momento operatoriy komutatorius: [ﬁz,f/x], [[:3,[2],

[Las[LayLy])

Parodykite, kad judesio kiekio momento operatorius L =4l,+3j f/y + kL, tenkina
lygybe L x L =ihL.

Apskaic¢iuokite kampg tarp judesio kiekio momento L ir 0z asies busenose |1,1), |1,0)
ir [1,—1).

Apskaiciuokite kampa tarp judesio kiekio momento L ir 0z aSies busenose |2,2), [2,1),

|270>a |27_1> ir |27_2>'
Zinoma, kad sferiné funkcija Y11 (6,0) ~ sin e'¥. Uzduotys:

a) Sunormuokite $ig funkcija.

b) Sunormuota funkcija Y7, paveikite operatoriumi

. (0 0
— 1 — — R
L_=he {89 1ctg9890}

ir gaukite sferiniy funkcijy Yjq ir Y;; iSraiskas. Ar tokiu biadu gautas funkcijas
Yio ir Y] .1 dar reikia atskirai sunormuoti?

Dalelé yra busenoje, kurioje jos judesio kiekio momento dydis ir z projekcija yra api-
brézti. [vertinkite judesio kiekio momento x ir y projekcijy vidurkius.

Ivertinkite tokius judesio kiekio momento operatoriy matricinius elementus:
a) (0,0[L.]0,0); f) (2,0[L-L4[2,0);
b) (2,1|L]2,0); g) (20|12 L.1%]2,0);
¢) (3,0|Ly[3,—1); by (L1 L3[1m);
d) <272|I:/?+ |?70>§ i) (Lmy+3|L3)1,my).
e) (2,0|L;L_[2,0);

Dviatomeés molekulés

Atomy virpesius dviatoméje HI molekuléje galima apytiksliai aprasyti pritaikant harmo-
ninio osciliatoriaus artinj. Dél didelio I ir H branduoliy masiy skirtumo galima laikyti,
kad I praktiskai nejuda, o virpa tik H atomas. Tokiu atveju harmoninio osciliatoriaus
masé m = my, o jégos konstanta k& = 313,8 N/m. Kokio bangos ilgio elektromagne-
tine spinduliuote reikéty apsviesti HI molekule, kad buty sukelti Suoliai tarp gretimy
virpesinés energijos lygmeny?

Atomuy virpesius dviatoméje HI molekuléje galima apytiksliai aprasyti pritaikant harmo-
ninio osciliatoriaus artinj. Dél didelio I ir H branduoliy masiy skirtumo galima laikyti,
kad I praktiskai nejuda, o virpa tik H atomas. Tokiu atveju harmoninio osciliatoriaus

12



6.

masé m=2my, jégos konstanta k = 313,8 N/m, o pusiausvyrusis tarpatominis HI mole-
kulés atstumas lygus 1,61 A. Raskite tikimybe, kad H atomo absoliutinis nuokrypis nuo
pusiausvyros padéties yra didesnis nei 10% HI molekulés pusiausvyrojo tarpatominio
atstumo, kuomet molekulé yra bisenose v = 0 ir v = 1.

5.3 Nagrinékime dviatomés HI molekulés sukimasi, apribota plokstumoje. Dél didelio H ir

I branduoliy masiy skirtumo galima laikyti, kad H branduolys skrieja aplink I branduolj
apskritimine R = 1,61 A spindulio orbita. Uzduotys:

a) Pavaizduokite trijy zemiausiy HI molekulés rotacinés energijos lygmeny diagra-
ma, energija jvertindami jai proporcingu nesisteminiu dydziu - bangos skaiciu-

miv = %, matuojamu atvirkstiniais centimetrais, t.y. cm™ vienetais. Nurodykite
kiekvieno lygmens i$sigimimo laipsnj.

b) Kokio bangos ilgio elektromagnetiné spinduliuoté bus emituojama, jei Hl molekulé
pereis i$ rotacinés busenos m; = 1 i busena m; = 0?7 Kokia tai elektromagnetiniy
bangy sritis?

5.4 Nagrinékime dviatomés HI molekulés sukimasi trimatéje erdvéje. Dél didelio H ir I

branduoliy masiy skirtumo galima laikyti, kad H branduolys skrieja aplink I branduolj
apskritimine R = 1,61 A spindulio orbita. Uzduotys:

a) Pavaizduokite trijy zemiausiy HI molekulés rotacinés energijos lygmeny diagra-
ma, energija jvertindami jai proporcingu nesisteminiu dydziu - bangos skaiciu-

miv = %, matuojamu atvirkstiniais centimetrais, t.y. cm™' vienetais. Nurodykite
kiekvieno lygmens i$sigimimo laipsnj.

b) Kokio bangos ilgio elektromagnetiné spinduliuoté bus emituojama, jei HI molekulé
pereis i$ rotacinés busenos [ = 1 i busena [ = 0?7 Kokia tai elektromagnetiniy
bangy sritis?

c) Ivertinkite to paties Suolio metu emituojamos elektromagnetinés spinduliuotés ban-
gos ilgj, jei atsizvelgiama j baigting I branduolio mase. Kokia santykiné bangos il-
gio jvertinimo paklaida padaroma, laikant b) uzduotyje I branduolio mase be galo

didele?

5.5 Kokiai temperatarai esant H, ir N, molekuliy vidutiné transliacinio judéjimo energija

yra lygi ju pirmosios suzadintos rotacinés buisenos energijai? Kokiai temperatarai esant
$iy molekuliy vidutiné transliacinio judéjimo energija atitiks energija, reikalinga Sioms
molekuléms suzadinti i$ pagrindinés virpesinés j pirmaja suzadintg virpesine biseng?
H, ir N, molekuliy savyjy virpesiy dazniai, iSreiksti bangos skaiciais, yra atitinkamai
4395 ir 2360 cm™', o pusiausvyriniai tarpatominiai atstumai 0,741 ir 1,094 A.

5.6 Eksperimentiskai iSmatuoti H, ir CO molekuliy virpéjimo dazniai, iSreiksti bangos skai-

Clais v = %, yra atitinkamai 4395 ir 2170 cm™'. Laikydami, kad molekulés elgiasi kaip
harmoniniai osciliatoriai, apskaic¢iuokite jy suolio i§ pagrindinés virpesinés busenos j bu-
seng v =1 energija eV vienetais. Kiek karty si energija didesné nei energija, reikalinga
sioms molekuléms suzadinti i$ pagrindinés rotacinés busenos j buseng J =17 Laikykite,
kad galioja kietojo suktuko artinys, o tarpatominiai H, ir CO molekuliy atstumai yra
0,741 ir 1,128 A.

Vandeniliskieji atomai

6.1 He" jonas yra busenoje 1),,. [vertinkite:
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6.2

6.3

6.4

6.5

6.6

6.7

6.8

6.9

6.10

a) He" jono energija eV vienetais,
b) judesio kiekio momento vektoriaus ilgj,

¢) judesio kiekio momento projekcija i z asj.

Apskaiciuokite vidutinj atstuma tarp branduolio ir elektrono vandenilio atome, kai $is
yra busenose 1s, 2p, 3p ir 3d. Patikrinkite, ar jusy rezultatai sutampa su skaic¢iavimais
pagal vandenilskyjy atomy r vidurkio busenoje nl israiska

() = 2@—; (30 =11+ 1)}
Palyginkite vidutinius vandenilio atomo matmenis busenose 1s, 2s, 2p, 3s, 3p ir 3d. Skai-
¢iuojant atstumo vidurkius patogu pasinaudoti integralu
o n!
/ e dr = ——, neN a>0.
0 an+1
Ivertinkite tikimiausig atstumag tarp elektrono ir branduolio vandenilio atomo buasenose

1s, 2s ir 2p. Palyginkite Siuos atstumus su jy vidutinémis vertémis atitinkamose buse-
nose.

Palyginkite vandeniliskyjy atomy H, He", Li%* ir Be** vidutinius matmenis basenose 1s,
2s ir 2p.

Kokia elektroninio kravio dalis susitelkusi R = 4a( spindulio sferos, kurios centras
sutampa su vandenilio atomo branduoliu, viduje, atomui esant basenoje 1s.

Parodykite, kad vandeniliskyjy atomy busenos 1s ir 2s yra ortogonalios.

Li** jono biisena yra apibiidinama normuota funkcija

1 2i 2
b= _\@R@Yz,l + 5 RaYi + \@me.

Uzduotys:

a) Jeigu matuosime Li** jono energija, kokia verté ar vertés bus iSmatuotos? Jeigu
galimos kelios energijos matavimo vertés, kokia bus kiekvienos vertés matavimo
tikimybé? Kam lygus energijos matavimo vidurkis?

b) Jeigu matuosime Li** jono judesio kiekio momento vektoriaus ilgj, kokia verté ar
vertés bus iSmatuotos? Jeigu galimos kelios judesio kiekio momento vektoriaus
ilgio matavimo vertés, kokia bus kiekvienos vertés matavimo tikimybé? Kam lygus
judesio kiekio momento ilgio matavimo vidurkis?

Palyginkite vandeniliskyjy atomy H, He*, Li** ir Be®" jonizacijos energijas eV vienetais
busenose 1s, 2s ir 3p.

H atomo emisiniame regimosios $viesos spektre stebimds Balmerio serijos H, linijos
prigimtis yra atomo peréjimy i§ buseny su pagrindiniu kvantiniu skai¢iumi n = 3 i
busenas su n = 2 metu emituojama elektromagnetiné spinduliuoté. Ivardinkite (arba
pavaizduokite) visus pagal dipolinj artutinuma leidziamus $uolius tarp H atomo baseny,
kuriy metu emituojama spinduliuoté atitinka H,, spektrine linija. Kiek i$ viso bus tokiy
Suoliy?

H atomo regimosios §viesos spektre stebimos keturios Balmerio serijos linijos. Apskai-
¢iuokite analogisky He" jono Balmerio serijos spektriniy linijy bangos ilgius. Kokioje
elektromagnetiniy bangy srityje bus stebimos Sios keturios spektrinés linijos? Kokiy
serijy spektrinés linijos bus stebimos He" jono regimosios §viesos spektre?
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7.

Daugiadaleliy sistemy kvantinés mechanikos pagrindai

7.1 Eksperimentiskai iSmatuoti kai kuriy konjuguoty molekuliy pirmyjy intensyvios 7 — 7*
tipo elektroninés sugerties juosty maksimumus atitinkantys bangos ilgiai, A\y.y, tokie:

Junginys Amax (Nm)  Salygos

Etilenas 175 garai

1,3-butadienas 217 garai
1,3,5-heksatrienas 252 garai

[-karotenas 482-447  jv. nepoliniai tirpikliai

[-karoteno molekuliné struktara pavaizduota Zemiau:

N T T Ve " "Sa YaS

Laikykime, kad vadinamieji 7 elektronai Siose molekulése nesgveikauja tarpusavyje ir
juda branduoliy bei likusiy elektrony kuriamame potenciniame lauke, kurj galima ap-
roksimuoti vienmate sta¢iakampe begalinio gylio potencinés energijos duobe. Uzduo-

tys:

a) Nustatykite atrankos taisykle dalelés, judancios sta¢iakampéje vienmatéje bega-
linio gylio potencinés energijos duobéje, dipoliniams Suoliams tarp skirtingy jos
buseny (energijos lygmeny).

b) Atsizvelgdami j elektrony sukinj bei Paulio draudimo principg, nustatykite, tarp
kokiy energijos lygmeny vykstantys dipoliskai leistini Suoliai atitiks didziausio
bangos ilgio elektromagnetinés spinduliuotés sugertj kiekvienoje is pateikty mo-
lekuliy.

¢) Zinodami, kad vidutiniai C—C ir C=C cheminiy rysiy ilgiai yra atitinkamai 1,54 ir
1,34 A, apskai¢iuokite visy pateikty junginiy sugeriamos elektromagnetinés spin-
duliuotés bangos ilgj, vykstant elektroniniams Suoliams tarp jasy nustatyty ener-
gijos lygmeny. Ivertinant vienmatés begalinio gylio duobés plotj galima laikyti,
kad elektronai gali uZeiti uz krastinio anglies atomo branduolio, sakykime, per pu-
se C=C rysio ilgio. Palyginkite apskaiciuotus bangos ilgius su eksperimentiskai
iSmatuotomis A, vertémis.

7.2 Eksperimentiskai uzregistruotos benzeno gary pirmosios elektroninés sugerties juostos
maksimumas yra ties mazdaug 254 nm. Jeigu laikysime, kad vadinamieji 7 elektronai
benzeno molekuléje juda nepriklausomai nuo likusiy elektrony ir branduoliy bei nesa-
veikauja tarpusvyje, tai jy judéjima galima apytiksliai aprasyti taikant kvantmechaninj
plokstumoje besisukancios dalelés modelj. Uzduotys:

a) Nustatykite atrankos taisykle dalelés, laisvai besisukancios plokstumoje, dipoli-
niams $uoliams tarp skirtingy jos buseny (energijos lygmeny).

b) Atsizvelgdami j elektrony sukinj bei Paulio draudimo principg, nustatykite, tarp
kokiy benzeno molekulés energijos lygmeny vykstantys dipoliskai leistini Suoliai
atitiks didziausio bangos ilgio elektromagnetinés spinduliuotés sugert;.

¢) Zinodami, kad vidutinis CC rysio ilgis benzene yra apytiksliai 1,38 A, apskaic¢iuo-
kite sios molekulés sugeriamos elektromagnetinés spinduliuotés bangos ilgj, vyks-
tant elektroniniams Suoliams tarp jusy nustatyty energijos lygmeny. Palyginkite
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apskaiciuotg bangos ilgj su eksperimentiskai iSmatuota pirmosios sugerties juostos
maksimumo padétimi.
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Priedas A. Vandeniliskyjy atomy radialiosios funkcijos
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Normavimas:

/O m [Ru(r))* r2dr = 1
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Priedas B. Sferinés funkcijos
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