KBANTIKH ŒÇÌÅÉÁ ÅÎÅÔÁÓÅÉÓ 31/1/94

1. (2,0)

ÐåñéãñÜøáôå ìå ìïñéáêÜ ôñïœéáêÜ ôçí èåìåëéþäç çëåêôñïíéêÞ êáôÜóôáóç ôïõ HeH+. ÐïéÜ ðåñéìÝíåôå íá åSSíáé ç êáôáíïìÞ ôçò çëåêôñïíéêÞò ðõêíüôçôáò ìåôáîý ôùí äýï ðõñÞíùí;

ÓœåäéÜóáôå ðñïóåããéóôéêÜ ôéò äõíáìéêÝò êáìðýëåò ðïõ ðåñéãñÜöïõí ôéò åîÞò äýï äéáäéêáóSSåò: (i) HeH+ → He + H+ (ii) HeH+ → He+ + H. ÄSSäïíôáé ôá äõíáìéêÜ éïíéóìïý ôùí ïõäåôÝñùí áôüìùí, He (24,6 eV), H (13,6 eV).

2. (1,0)

(i) ÐåñéãñÜøáôå ìå ïñSSæïõóåò Slater ôç èåìåëéþäç çëåêôñïíéêÞ êáôÜóôáóç ôïõ He+_2 êáé ôçí êáôÜóôáóç ðïõ ðñïÝñœåôáé áðü ôç äéÝãåñóç åíüò çëåêôñïíSSïõ áðü ôï ðëÞñùò êáôåéëçììÝíï ìïñéáêü ôñïœéáêü óôï çìéêáôåéëçììÝíï ìïñéáêü ôñïœéáêü.

(1,5)

(ii) ÓœåäéÜóáôå ðñïóåããéóôéêÜ ôéò ìïñéáêÝò äõíáìéêÝò êáìðýëåò ãéá ôéò äýï ðáñáðÜíù êáôáóôÜóåéò.

3. (1,5)

Óå ðïéÜ áðüóôáóç ôùí áôüìùí Li , F ìðïñåSSôå íá Ýœåôå ìéá êáèáñÜ éïíôéêÞ Ýíùóç, Li+F � . ÄSSäïíôáé Äõíáìéêü éïíéóìïý Li : 5,39 eV ÇëåêôñïíéêÞ óõããÝíåéá F : 3,50 eV Ïé õðïëïãéóìïSS íá ãSSíïõí óôï áôïìéêü óýóôçìá ìïíÜäùí : 1 eV = 0,03675 Hartree.

4. (1,5)

ÿœåé ðáñáôçñçèåSS üôé ç óõœíüôçôá ôùí ãñáììéêþí óõæõãþí åíþóåùí ôïõ Üíèñáêá åëáôôþíåôáé áðü ôï õðåñéþäåò óôï õðÝñõèñï ìå ôçí áýîçóç ôïõ ìÞêïõò ôçò áëõóSSäáò. Äþóôå ìéá åîÞãçóç ôïõ öáéíïìÝíïõ áõôïý œñçóéìïðïéþíôáò ôï ìïíôÝëï êSSíçóçò åíüò çëåêôñïíSSïõ óå ìïíïäéÜóôáôï êïõôSS.

ÐïéÜ èá åSSíáé ç ìåôáôüðéóç ôùí óõœíïôÞôùí åÜí õðïèÝóïõìå üôé ìðïñïýìå íá áíôéêáôáóôÞóïõìå ôïí Üíèñáêá ìå ðõñSSôéï.

5. (1,5)

ÄSSäïíôáé ôá ìïñéáêÜ ôñïœéáêÜ π ôïõ âïõôáäéåíSSïõ üðùò Ýœïõí õðïëïãéóèåSS áðü ôç èåùñSSá H-uckel:

ψ_1 = 0, 37ϕ_a + 0, 60ϕ_b + 0, 60ϕ_c + 0, 37ϕ_d ψ_2 = 0, 60ϕ_a + 0, 37ϕ_b − 0, 37ϕ_c − 0, 60ϕ_d ψ_3 = 0, 60ϕ_a − 0, 37ϕ_b − 0, 37ϕ_c + 0, 60ϕ_d ψ_4 = 0, 37ϕ_a − 0, 60ϕ_b + 0, 60ϕ_c − 0, 37ϕ_d (i) Íá õðïëïãéóèïýí ïé ôÜîåéò äåóìþí.

(ii) Íá äåéœèåSS üôé óôç œáìçëüôåñç äéåãåñìÝíç êáôÜóôáóç ï êåíôñéêüò äåóìüò ãSSíåôáé ìéêñüôåñïò áðü ôïõò áêñáSSïõò.

(iii) Íá äåéœèåSS üôé óôï áíéüí ôïõ âïõôáäéåíSSïõ ïé ôÜîåéò äåóìþí åSSíáé ðåñSSðïõ SSóåò.

6. (1,0)

Íá õðïëïãéóèïýí ôá ìïñéáêÜ ôñïœéáêÜ π êáé ïé áíôSSóôïéœåò åíÝñãåéÝò ôïõò ãéá ôçí öïñìáëäåàäç óôçí ðñïóÝããéóç H-uckel. ÄSSäïíôáé ôá ïëïêëçñþìáôá Coulomb êáé óõíôïíéóìïý ôïõ ïîõãüíïõ óõíáñôÞóåé áõôþí ôïõ áôüìïõ ôïõ Üíèñáêá:

α_O = α_C + 2β_{CC} β_{CO} = √ 2β_{CC}