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. (2.5 pto.) Considere una particula en el interior de una caja de potencial definida entre z =0y
T = descrlta por la siguiente funcion de estado

Y(z) = Az®* + Bx +C
donde A, By C son constantes.

= Calcule los valores de A, By C para que la funcion sea mecanocuanticamente aceptable.

= Calcule la probabilidad de que al medir la energia se obtenga el valor %

. (2.5 pto.) Considere un electrén de un atomo hidrogenoide descrito mediante un orbital 2p;.

» Calcule los valores medios de las energias cinética y potencial expresando los resultados
en funcibn de Z, k, ey a,.

» Calcule la probabilidad de encontrar al electron a distancias comprendidas entre el maximo
de la funcién de distribucién radial y el punto de retorno clasico.

. (2.5 pto.) Se propone la siguiente funcion para describir el estado fundamental de un oscilador
armonico

b(q) = e

donde ¢ = r—r. y b es una constante. Determine el valor de b que minimiza la integral variacional.

. (2.5 pto.) En el espectro de microondas de la banda vibracional fundamental de la molécula de
NO se observan las siguientes lineas en la rama R

J = J 0—1 1—2 2—3 34 4 -5 5—=6 6—7
v (Cm_l) 1907.08 1909.95 1912.83 1915.70 1918.58 1921.45 1924.32

Determine los valores de w, y B. (encm~!)y el de r. (en A) asumiendo que la molecula se puede
describir mediante los modelos del oscilador arménico/rotor rigido y sabiendo que my = 14 uma
y mo = 16 uma.



 FORMULARIO Y CONSTANTES FiSICAS]

sen(2a)) = 2 sen v cos «

Formulario
p= }—idi E, = gjn’;; Un(x) = \/Zsen (Tx) n=12 ..
() =12 (81 (6) = mh 1 (9) Yul$) = = &
b, = %; m=0,+1,... | H®,¢) = ﬁ2gel,¢) = Zﬁ%‘g) L2(0,¢) = —h? (seiQH 557 + L Osenf 2 )
B,=-22 = 1364 eV | dV =r2senfdrdfde L2y = 10+ DR ;. 1=0,1,...
<7 >p= 2230 — (1 +1)] cos(av £+ 3) = cos v cos 3 F sen asen 3
sen” v = 3 (1 — cos 2a) sen(a+ ) =sena cos § + cos sen 3

24a3 ((6az

[ 2?sen?(ax)dx =

fooo rre~brdr = b,f% ftoo ne=bz gy — "' G (1 + bt + 8- —l— b;,)d 000 =F (bé#)

oo ]' oo o
fO e~ gy = 2\/% fo ze~ dy = % fo r2e b dg = g

5 4 i 37 _sen (ax) — ax cos (ax)
Jo ate " dr = o J zsen(azx)dr = - C

[ zsen®(ax)dr = —g (2ax sen(2ax) 4 cos(2ax) — 2a*z?) + C
[ 22 sen(az)ds — 2azx sin (az) + (23— a’z?) cos (ax) Lo
a
— 3) sin(2ax) + 6ax cos(2ax) — 4a®z?) + C

Constantes fisicas

R=2831 dJmol"'!K! | R=1.98cal mol~! K!

h =6.62608 - 1073* Js | m, = 9.10939 - 10~3! kg

e=1602-10"*C 1 atm = 1.013 - 10° Pa

c=2.9979-10% m/s

ap = 5.292 - 10711 m

R = 0.082 atm | mol~! K—!
€0 = 8.854 - 10712 F m!

1 bar = 10° Pa

1 uma = 1.66:102" kg




Factores radiales de los orbitales atémicos

R = 1 (2), =202
2 = 3% <ao> e

2 Z 3/2 2Zr 2722 —Zr/3ao
Rw—-?3<a> (1—3%'+3%§)6

3/2 0
Ra, = 8 Z Zr _ Z°r €—Z7’/3a0
3p 276 \ ao ao 6a2

o

Armoénicos esféricos. Yy, (6,¢) = \/%7 Sy (0)ei™?
Jo 1Sim|? sen 6df = 1

[=0: 8070:%\/5
h=1z¢ Si0 = 3V6cos 0

Sl,:l:l = % 3senf

[=2: 52,0:}1\/E(300329—1)
So41 = 15sen 8 cos 8

S 49 = i 15sen? 6

=13 530—3\/_( cos® ) — cos )
S341 = %\/Esen O(5cos*0 — 1)
S3 49 = %\/WSGDQ 0 cos
S3.43 = %\/7_Osen3 0

Funciones propias del oscilador armonico (o = uw/h)

wﬂ — (%)i e—am2/2
,[l}l \/_( )%$efa12/2

1
Py = \% (2)* (2az® — l)je=e="/2
— \/_ (g)i 203/23 _ 1/2.1:)6704232/2
i
= \/ig (2)7 (2022* — 6aa? + 3)e=o=*/2

Ajuste por minimos cuadrados (y = ax + b)

N
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