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Oppgave 1

a)  Den tidsavhengige Schrodingerligningen i tredimensjonalt rom er

JW(T,Y)

n— HW (T, ) (1)

der H er Hamiltonoperatoren og W(T,t) er en belgefunksjon.

Vis at dersom H ikke er eksplisitt tidsavhengig, si kan denne ligningen for losninger av
formen W(T,t) = (F)f(t) separeres til:

Hy(F) = Ey(F) )
0og

oty . E

— =i f(t) (3)

Vis ogsé (eventuelt argumenter for) at den tidsavhengige Schrodingerligningen
oppfylles av:
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WD = S () )

der c; er vilkérlige tidsuavhengige konstanter og:
W (F,0) = gi(r) e =R (5)

der ;(T) altsa oppfyller Hy(F) = Ej; (F).

Det opplyses, og kan brukes som kjent nedenfor, at (4) er en generell lgsning av (1), men det
kreves ikke bevist her.

b)  Viskal ni se pa tidsavhengigheten av bglgefunksjonen for en partikkel i en
endimensjonal potensialbrenn. Potensialet er gitt som:

V=0 for Osx=<a
V=0wo for x<0 og x>a

Finn de stasjonare egenfunksjonene 1 (X) for dette potensialet og de tilsvarende
energinivaene.

En partikkel som befinner seg i denne brennen har ved tiden t = 0 belgefunksjonen
Y(x,0) = Asin3(nx/a) for 0< x<a
P(x,0)=0 for x<0 og x>a
Beregn normaliseringskonstanten A.

c)  Uttrykk belgefunksjonen ved t = 0 som en sum av stasjonere egenfunksjoner
WY(x,0) = > ci¥(x,0)
i
Dvs. finn konstantene c; for den oppgitte balgefunksjonen ved t = 0. Benytt ligning (5)
ovenfor og de beregnede konstantene c¢; til & finne W(x, t). Beregn deretter

2
sannsynlighetstettheten \W(X,t)\ . Kommenter resultatet. Angi sannsynlighetene for &

finne partikkelen i hver av de tre laveste energi egentilstandene.
d) Beregnsi AE% = <E?> -<E >|2 der

<E>= W (x,hHW(x, t)dx

og
< E2 >= (W (x,)H2W(x, t)dx

Hva er den fysiske betydning av at AE? % 0.
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Vi skal sé se pa en partikkel 1 en rektangular boks; en rektangular potensial brenn, slik
som vist pa figuren. Potensialet V(X,y,z) er null inne i boksen og uendelig utenfor.

X

Los Schrodingerligningen for en partikkel inne i boksen og finn de stasjonare
belgefunksjonene og de tilsvarende energinivaene. Diskuter degenerasjonsgraden for

i) a=z=b=c
i) a=b=c

f) Vi skal sa bruke modellen i e) til & studere energinivdene i en sékalt kvantetrad. En
kvantetrad er en struktur, en trad, der tverrsnittet er av sterrelsesorden
nanometer X nanometer mens lengden er i omradet > mikrometer. Som en forenklet
modell for en kvantetrad tar vi et elektron i en rektangulaer boks dera=b og ¢ — «.Ien
virkelig kvantetrad vil elektronene ha en sakalt effektiv masse som er forskjellig fra den
fri elektronmassen, men vi ser bort fra dette i denne oppgaven. Vis at energinivaene i
dette tilfelle er gitt av

72 /nz \
E(ng,No,K) = %L¥(nf +n%)+ kZJ

Hvilke verdier kan n; og n, ha? Lag en skisse som illustrerer energinivaene.

Hva er den maksimale temperatur vi kan ha for at et elektron i kvantetraden skal vaere i
grunntilstanden for kvantiseringen i x- og y-retningen dersom a=b = 50nm?

Oppgave 2

a)  Viskal i denne oppgaven ta for oss vibrasjons- og rotasjonsenergiene for to-atomige
molekyler. Argumenter for, eller utled direkte, at rotasjonsenergiene til et slikt molekyl
er gitt av

h .
Ej=EJ(J+1)
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Hva er I? Diskuter hvordan degenerasjonsgraden avhenger av kvantetallet j.

b)  Anta Boltzmann statistikk og vis at forholdet mellom antall molekyler i en
rotasjonstilstand med kvantetall j og antall molekyler i grunntilstanden er gitt av

ﬂ=me‘(Ej‘Eo)/kT
No Np

Der N;j er degenerasjonsgraden til niva i. Bruk dette til & vise at

nj = np(2] +1)e_(Ej_E°)/kT

Vis at ved en gitt temperatur T er det flest molekyler i nivaet med rotasjonskvantetall j
gitt av

1/2
/KTl
(20 12
: (hz)

c)  Hva beskriver det sékalte Morse-potensialet? I Brehm og Mullin er det gitt pa formen
V(R) = A(e 2AR-Ro) _ pg=aR-Ro),

Vis at sirkelfrekvensen w for vibrasjon i molekylet er gitt av

2A82
Vow
For »*Na*Cl er R, = 0.251 nm, dissosiasjonsenergien er 3,58 eV og sirkelfrekvensen

o =7,16- 10" s, Beregn verdien av a i Morse potensialet for NaCl. Skisser
potensialet.

Finn rotasjonsenergien for j =2 for NaCl. Beregn ogsa hvilket rotasjonsniva som har
den hegyeste populasjon for NaCl ved romtemperatur.

Oppgave 3

a)  Vis at Slater-determinanten for Z = 2 (belgefunksjon for He)
1 [va® @
J2[Wa(@ w2

er korrekt normert dersom de individuelle bglgefunksjonene er normert.

¥(1,2) =

b)  Vis eksplisitt at Slater-determinanten for Z = 3
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L[ v v, @
III(12,3)=,‘—§1P0L(2) ve(2) vy (2)
Ve W@ v,G)

tilfredsstiller

- antisymmetri ved ombytting av to frihetsgrader (eks. 1<>2 eller 2<=3)
- eksklusjonsprinsippet (Paulipinsippet).

c)  Den totale Hamilton-operatoren for He kan skrives
H=H;+H,+H,

2 2
h V2 2e

Hi=—— V2 _
1 2m 1 43'[380]’1

Skriv ned uttrykk for H, og Hj,
La y vare egenfunksjoner slik at
Hi+Hy)p=(E.+Ey)y
der ¢ representerer den romlige del av total belgefunksjon, dvs. W4 eller ys.

Vis at for
E =y Hyde

Fér vi to muligheter:

E=E;+Ep+Cx=K
der

e2

4me o2

C=J pa@2hp(2) ey,

eZ

4me Orlzlp

K= " Y@y, (Qadydr,

d)  For He i grunntilstanden vil begge elektronene vare i en 1 s romlig tilstand

3/2

_ e—Zr/aO
magl 2

W (1)
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a, er Bohr-radien. Hvilke spin belgefunksjoner er mulig for grunntilstanden? Z er i
virkeligheten 2 for He, men vi skal i denne oppgaven se pa den som en parameter som
kan variere. Hvorfor er det en nyttig modell? For grunntilstanden kan vi se bort fra K,
slik at energien er gitt av

E=E,+E,+C

Utled, ut fra data gitt nedenfor et uttrykk for E som en funksjon av Z i den oppgitte
belgefunksjonen. Betrakt sd Z som en variasjonsparameter og minimaliser E. Hvilken
verdi av Z gir minimum. Kommenter resultatet. Beregn tallverdi for energien basert pa

2
at grunntilstanden i H har energien — =-13.6 eV.
85!38080
Oppgitt:
* [ #? 5) z2e?
N -—V ryde =
JW100( )L > )ll)loo( ) P~
s 26 ) 276’
N - rde = -
JW100( )L 43WOerloo( ) -
e ) 526

i) ‘wloo(fl)‘z‘ll)loo(rz)‘z( Aneolo }dtldtz " 32ne08g

sin®z= %(1— C0S22)

snz= %(Ssinz—sin3z)

sinfz= 3—12(10 -15c0s2z + 6c0s4z - c0S62)
h=1.055-10"4J-w
Elektronets masse: m.=9.109 107! kg
Protonets masse: 1.673 107 kg

Boltzmanns konstant: kg=1.381 10> J/K



