KBANTIKH ŒÇÌÅÉÁ ÅÎÅÔÁÓÅÉÓ

13/2/96

1. (2,5) Ç åîSS§Łôïõ Schr-odinger ãéá Ýíá §ìáôSSäéï ìÜæáò m ðïõ êéíåSSôáé ðÜíù Ğ äáêôýëéï áêôSSíáò a åSSíáé

�^{—h2}_{2I}^{d2ψ(θ)}_{dθ2} = Eψ(θ),

üðïõ I = ma^2 åSSíáé ç ñïðÞ áäñáíåSSáò, êáé θ ç ãùíSSá ðïõ ðåñéãñÜöåé ôç èÝŁôïõ §ìáôéäSSïõ ðÜíù Ÿïí äáêôýëéï.

ÄåSSîáôå üôé ïé ëýĞéò ôçò åîSS§Łò ôïõ Schr-odinger ìå ŽíïñéáêÝò ŽíèÞêåò ψ(θ) = ψ(θ + 2π), åSSíáé ψ(θ) = A exp(inθ), üðïõ, n = (2IE)^{1/2}/—h, êáé A = (2π)�^{1/2}.

ÁðïäåSSîáôå üôé ï n åSSíáé áêÝñáéïò áñéèìüò, n = 0, �1, �2, ....

2. (2)

i) ŒñçŊìïðïéþíôáò ôç èåùñSSá H-uckel âñåSSôå ðïéÜ äéÜôáîç åSSíáé Ÿáèåñüôåñç, ç ãñáììéêÞ Þ ç êõêëéêÞ ãéá ôï H�_3 .

3. (2,5) ÂñåSSôå ôçí áíáðáñÜŸáŁðïõ äSSíïõí ôá 2s_N , 2p_N áôïìéêÜ ôñïœéáêÜ ãéá ôï NO_2, ŽììåôñSSáò C_{2v}.

ÁíáëýĆôå ôçí áíáðáñÜŸáŁáõôÞ Ğìç áíáãùãÞŊìåò ŽíéŸþĞò.

4. (3)

ÁðïäåSSîáôå üôé åÜí œñçŊìïðïéÞŤõìå ôçí êõìáôïŽíÜñôçŁôïõ H_2

ψ = c_1ψ_1 + c_3ψ_3, üðïõ, ψ_1 = ϕ_b(1)ϕ_b(2), êáé ψ_3 = ϕ_b(1)ϕ_a(2) � ϕ_a(1)ϕ_b(2), üðïõ, ϕ_b = 1s_A + 1s_B ŽììåôñéêÞ, ϕ_a = 1s_A � 1s_B áíôéŽììåôñéêÞ, ç åíÝñãåéá ðïõ õðïëïãSSæåôáé ìå ôç ìÝèïäï ôùí ìåôáâïëþí åSSíáé SSäéá ìå áõôÞí ðïõ õðïëïãSSæåôáé ìå ôéò ψ_1, êáé ψ_3 îåœùñéŸÜ.