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Et ark med uttrykk og formler (vedlegg 1) samt kjemiske navnsettingsregler (vedlegg 2) er heftet
ved.)

Sensuren faller 1 uke 26.

Oppgave 1 (Teller 37%)
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En partikkel med masse m befinner seg i et éndimensjonalt, symmetrisk potensial som har
form som en dobbelt-brgnn:

V(z)=< 0 for a<|z|<b,

oo for |z|>b.

{VO for —a <z <a,

Barrieren i midten har hgyden V= 10h%/(2ma?), og lengdeparameteren b er valgt slik at
grunntilstanden ), () har energien E; = h*/(2ma?).



Side 2 av 7

00r T T T T T T — T T T x‘»
Figuren viser hvordan de ngyaktige kurvene for grunntilstanden v (z) og forste eksiterte til-
stand 19(x) ser ut for 0 < x < b. Unntatt for omradet neer origo, hvor den ene funksjonen

gar mot null, er de to kurvene nesten fullstendig sammenfallende (med de parametrene vi har
valgt i denne oppgaven).

a. eBeskriv uten bevis symmetriegenskapene til grunntilstanden v (z) og ferste eksiterte
tilstand 5 (z) 1 et slikt symmetrisk potensial, og avgjor ut fra dette hvilken av de to kurvene
som representerer grunntilstanden. eHva kan du si om ¢y (x) og ¢o(x) for |z| > b? Skissér
de to funksjonene bade for positive og negative x og angi pa skissen hvilken av kurvene som
beskriver grunntilstanden.

b. For a <z <b kan de to funksjonene skrives pa formen
Wy (z) = Bsin[ki(x — b)] og Yo(x) = Dsinlky(z — b)).

oVis at uttrykket for i (z) oppfyller den tidsuavhengige Schrodingerligningen, og bestem
bolgetallet k1 ved hjelp av den oppgitte energien E;. eVis ogsa at 1, for omradet —a <z < a
ma ha formen ¢;(z) = Acosh(ki1x), og finn k. (Se formelarket.)

c. eHuvilke kontinuitetsbetingelser ma 1 (z) oppfylle for x = a? eVis at lengdeparameteren
b ma oppfylle betingelsen
ki cot[ki(a — b)] = Ky tanh(ka).

I figuren ovenfor er det mulig & se omtrent hvor punktet x = a befinner seg. eBruk dette til

a gjore et grovt overslag over fasebelopet ki(b — a). eSett ki(b—a) =7 — d;, og vis at
k?l/lil

tanh(kia)

eFinn herav 0, (i radianer) og b uttrykt ved a.

tand; =

d. Selv om energiegenfunksjonene 1; og 19 har nesten samme bglgetall, ma kq/ky og Eo/Ey
veere litt storre enn 1. Med de valgte parametrene kan det vises at Fs ~ 1.00189 £;. Anta
at systemet ved ¢t =0 prepareres i tilstanden

L i) — (@),

U(z,0) = 7
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der bade 1, og 1, er normerte, som i den oppgitte figuren. eForklar hvorfor partikkelen da
ved t = 0 ma befinne seg til venstre for origo med en sannsynlighet som er praktisk talt lik 1.
eHva blir bglgefunksjonen W(x,¢) for ¢ > 07 eHvor lang tid tar det for partikkelen befinner
seg til hgyre for origo med en sannsynlighet som er like neer 1 som ovenfor? Finn denne tiden
i sekunder dersom a =ag og m = m,.

Oppgave 2 (Teller 38 %)

Et elektron beveger seg i Coulomb-potensialet

Ze? Zh?
Vir)=— = — )
(r) dmegr MeoT

Ved en mdling av energien E og kvadratet L? av dreieimpulsen prepareres dette hydrogenlig-
nende systemet i en tilstand beskrevet ved den normerte bglgefunksjonen

der X;(0,¢) er en normert egenfunksjon til L? med egenverdi #%I(I + 1). Radialfunksjonen
u(r) ma da oppfylle radialligningen

K2 d?

_n U1+ 1)
2m, dr?

+Van(r)| ulr) = Bulr), Vi) = V) + = =

, u(0) = 0.

For bundne tilstander oppgis det at de mulige energiegenverdiene kan skrives pa formen

£y £y
Enziz—a 7“:071727""
n?  (Il+1+mn,.)? "

a. eHva mener en med a si at radialligningen ovenfor har “éndimensjonal form”? For en
gitt | gker energiegenverdiene med gkende radialkvantetall n, (antall nullpunkter for 0 <
r < 00). eForklar hvordan dette kan forstas ut fra radialligningen, nar en ser pa uttrykket
som denne ligningen gir for den relative krumningen u”/u. eForklar ogsa hvordan en ut fra
radialligningen kan resonnere seg fram til at energiegentilstanden med lavest energi totalt sett
(grunntilstanden) ma ha [ = 0.

ua Ub

>

|
ONT \20N " db g0 g0 100 __ado_=do
! Zr/a,
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b. Figuren ovenfor viser to radialfunksjoner for det hydrogenlignende systemet, wu,(r) og
up(r), som funksjoner av Zr/ag. Begge disse funksjonene svarer til hovedkvantetallet n = 7.
Videre inneholder figuren energilinjen E;, samt de effektive potensialene Vi (r) for 1 =0 og
[ =6 (i samme enheter som F7). eHva er radialkvantetallet n, og dreieimpulskvantetallet [
for uy(r)? Enn for u,(r)? eForklar hvorfor nullpunktene for funksjonen uy(r) ligger tettest for
sma r. eBruk figuren til a ansla de indre og ytre grensene for det klassisk tillatte omradet for
partikkelen, for de to tilstandene som beskrives av u, (1) og uy(r).

c. oVis at med ¢ =r"tu(r)X(0,$), der bade ¥ og vinkelfunksjonen X er normert, er
[u(r)]?dr sannsynligheten for & finne partikkelen i intervallet [r,r + dr].

(%)
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Zr/a,

Sy

Figuren viser [up(r)]? som funksjon av Zr/ag. La oss definere “radien” R, til orbitalen

rtuy(r) X;(0, ¢) slik at 90 prosent av sannsynligheten befinner seg innenfor denne radien.

eAnta Z =87 og ansla pa gyemal radien R, (i enheter av ag) ut fra figuren.
Fyllingsrekkefalgen av orbitaler for tunge atomer er

1s,2s,2p, 3s, 3p, 4s,3d, 4p, bs, 4d, bp, 65,4 f, bd, 6p, 7s,5f,6d, Tp, - - -.

hvor spdf star for [=0,1,2,3. eHva blir da elektronkonfigurasjonen (1s*2s?--- osv) for
det ngytrale atomet g;Fr (francium, Z = 87).! eHva kan du si om det potensialet som
det ytterste elektronet i francium-atomet (valenselektronet) opplever, sammenlignet med det
hydrogenlignende potensialet for Z = 877

d. Anta at det hydrogenlignende systemet etter en maling av F, L? og en viss dreieimpuls-
komponent n-L befinner seg i tilstanden

o =" (0.0, med X(0.0)=CY, VIO, = [ Dar o<c<)
slik at enhetsvektoren n = {C,0,v1— C?} ligger i zz-planet.

eHva er maleresultatet for L? ved prepareringen av denne tilstanden? eHva er de mulige
maleresultatene for L, nar systemet er preparert i denne tilstanden? eHva er sannsynlighetene
for disse maleresultatene?

Som du ser, er vinkelfunksjonen X;(f,¢) rotasjonssymmetrisk med hensyn pa n-aksen,

analogt med at Y,, = {/3/4w2z-T er rotasjonssymmetrisk med hensyn pa z-aksen. eHva er
maleresultatet for n-L ved prepareringen?

!Francium-isotopene har en levetid p& noen minutter, og francium forekommer derfor naturlig bare som et
spor-element i uran- og thorium-forekomster.
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Oppgave 3 (Teller 17%)
I denne oppgaven skal vi se pa molekylet
c = C c = ¢

med kjemisk formel C4Hg. Molekylet er plant og ligger i xz-planet, med massesenteret i origo.
Molekylets symmetri er sakalt Cop: det har en 2-tallig rotasjonsakse (y-aksen) og et horisontalt
speilplan (zz-planet). En Hartree-Fock-beregning med basissettet 3-21G(*) (H: 1s, 2s; C: 1s, 2s,
2p, 3s, 3p) gir d(C = C) = 1.32 A, d(C —C) = 1.47 A og vinkelen C = C — C = 124°. I LCAO-
tilneermelsen skrives molekylorbitalene (MO) U; som lineserkombinasjoner av basisfunksjonene
D

M

v = Z Cui P

pn=1
e Sett navn pa molekylet.
e Hvor mange basisfunksjoner M inngar i beregningen?

e Hvor mange MO er okkupert av elektroner? (Husk at et elektron kan ha spinn "opp” eller
spinn "ned”. Vi betrakter kun grunntilstanden.)

Figuren nedenfor viser fire av de beregnede MO. Lys gra angir en flate med konstant positiv
verdi av orbitalen, mgrk gra angir en flate med tilsvarende konstant negativ verdi.

(Overste rekke: y-aksen ut av planet. Nederste rekke: y-aksen oppover. Midterste rekke:
Molekylet uten noen MO visualisert, til venstre med y-aksen ut av planet, til hgyre med y-
aksen oppover.)

S AN N T
2 o® 0% G
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e Angi pariteten til hver av disse fire MO (dvs: like eller odde).
e Kun en type basisfunksjon ¢© pa karbonatomene inngar i disse fire MO. Hvilken? (Dvs: s,

Da, Dy €ller p,.)
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Nar vi ser bort fra normeringen, kan disse fire MO skrives pa formen
U = i¢01 i¢C2 :t¢C3 i¢C4,

med ulike kombinasjoner av fortegn pa de fire basisfunksjonene. Her er C1 ... C4 karbon-
atomene nummerert fra venstre mot hgyre (se figurene pa forrige side).

e Bestem riktige kombinasjoner av fortegn for W4, Vg, Ue og Up.

e Ranger orbitalenes energier ', Eg, Ec og Ep. Begrunn svaret.

Molekyler som dette kan polymeriseres til ulike typer syntetisk gummi, med en rekke anven-
delsesomrader. Anta at en slik reaksjon kan beskrives med energifunksjonen

)
E(x) = Eyp <2x2 — 32% + m4>

der x er en dimensjonslgs reaksjonskoordinat og Ey = 1.60 eV. Reaksjonen starter i et lokalt
energiminimum i z; = 5/4 og forlgper mot lavere verdier av x via en transisjonstilstand i xrg,
til et globalt minimum i z;.

e Bestem reaksjonens aktiveringsenergi F, = Erg — F;, samt polymeriseringsenergien AE =
E; — F;. Hva kan du si om reaksjonens hastighet ved romtemperatur?

Oppgave 4 (Teller 8%)

Denne oppgaven inneholder 4 flervalgsoppgaver der ett av de fire svaralternativene er korrekt.
Besvar hver oppgave med ett alternativ. Riktig svar gir da 2 poeng. Galt svar, null svar eller
mer enn ett svar gir 0 poeng.

1. Hvilket navn har denne forbindelsen? (Bruttoformel: C;5Hoy)

C g
| |
c_n‘:—c:rs—c—c
36

A pentyl-hept-3-en (evt: pentyl-3-hepten)

B 3,5,6-trimetyl-non-4-en (evt: 3,5,6-trimetyl-4-nonen)

C dodek-2-en (evt: 2-dodeken)

D 2-etyl-4-metyl-5-propyl-heks-4-en (evt: 2-etyl-4-metyl-5-propyl-4-heksen)
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2. Hvordan ser 2-metyl-prop-2-en-syre (evt: 2-metyl-2-propensyre) ut?

B C
| |
C C i OH C—C———C——0H
I I
A 0 B 0
& C &
| | I
C—C:lc—OH C—T—C—OH
C OH D C
3. Hvordan ser 4-hydroksy-pent-2-enal (evt: 4-hydroksy-2-pentenal) ut?
0 0
| I
& 3 L=l C H C|> C——t C H
|
A OH B OH
0 OH
| |
Ce—s (T 0 C H H ﬁ =i C g} C
C OH D O
4. Hvilken av disse forbindelsene er optisk aktiv?
c C
| |
C|3H HO — C——C ——C——OH
|
A C—~0C—¢C B C
& OH
| |
c— (|3 —c ¢ ) C C
|
C C D >






Vedlegg 1: Formler og uttrykk (Noe av dette kan du fa bruk for.)

Laplace-operatoren og dreieimpulsoperatorer i kulekoordinater

02 20 12

2_ ¥ - = .

Vv _8r2+7"8r B2r2’
) o2 o 1 & . ho
2 _ 21 ¥ -~ _ vV
=h (892+C0t989+sm ea¢2>’ == 7 55

(L2, L.] =0, (L., L,) = ihL., osv
Vinkelfunksjoner
L2 RA(1+1) 2m L «
{ i }Ylm - { - Yo, 1=0,1,2, .. /0 d¢/_1d(cose)yl,my,m — B
Yio i(:039: iEEY;DZ, Ylilzqiwisinﬁeiw;
47 T 8T

3 x 1 3
Y = =1 = (Vi -Yu), Y, =4—=2= f(ynwl .

1
tany = —— =tan(y +nmw), n=0,%+1,---;
coty

1 sinhy

sinhy = 1(e¥ — e7Y); coshy = 1(e¥ +e7Y); tanhy = cothy ~ coshy’

d d
cosh? y — sinh® y = 1; T sinh y = cosh y; T coshy = sinh y.
Y Y

Noen konstanter

Arreoh?

Mmee

~0.529-107"m  (Bohr-radien);

ag =

e? 1
47reohc 137.0360

h2
1o’m.® = —— ~13.6eV (Rydberg-energien).
2mea3

(finstrukturkonstanten);



Vedlegg 2: Navnsettingsregler i organisk kjemi

Tabell: Noen funksjonelle grupper rangert etter avtagende prioritet

Rang | Hovedgruppe Funksjonell gruppe Forstavelse Endelse
0
I
1 | Karboksylsyre -COOH —C—OH (karboksy-) -syre
2 | Syreanhydrid | -CO-O-CO- - g —o0 —! - -syreanhydrid
0
I
3 | Ester § -COOR -C—0—R -oat eller -at
o)
I
4 | Syrehalid -COX —Cc—X halokarbonyl- -oylhalid
O
[l
5| Amid -CONH, —C—NH, amido- -amid
6 | Nitril -CN —C= cyano- -nitril
I
7 | Aldehyd -COH —C—H okso- -al
(0]
I
8 | Keton -CO- —C— okso- -on
9 | Alkohol -OH hydroksy- -ol
10 | Thiol -SH merkapto- -thiol
11 | Amin -NH, amino- -amin
12 | Imin >C=N- imino- -imin
13 | Alken -C=C- -en
14 | Alkyn -C=C- -yn
15 | Alkan -C-C- -an
Underordnede grupper (ingen rangering) | Funksjonell gruppe Forstavelse Endelse
Eter -C-O0-C- alkoksy- -eter
Halid { -X halo- (f.eks. kloro-)
Nitro -NO, nitro-

T X = en halogen (F, Cl, Br eller I), R = (normalt) en alkylgruppe (C,,Ha,+1)

Navnsetting av organiske forbindelser:

[Forstavelse(r) inklusive nummerering] - [Hovedskjelett] - [Endelse]

e Endelse: funksjonell gruppe med hgyest rang

e Hovedskjelett: lengste sammenhengende karbonkjede

e Forstavelse(r) inkl nummerering: alle substituenter pa hovedskjelettet




