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El/la alumno/a de la asignatura Quimica Fisica | del tercer curso del Grado en Quimica solicita
mantener las calificaciones obtenidas durante el curso en las siguientes actividades y con la
valoracion respecto a la nota total indicada:

Si | No

Tutorias (25 %)

. (2.5 pto.) Considere un electrén de un atomo hidrogenoide descrito mediante la siguiente funcion
de estado

1/} = A <¢ls + QZ ¢2p1)

donde A es una constante y ¢, y ¢2,, Son orbitales atomicos.

m Calcule el valor de A para que la funcion esté normalizada.
» Calcule el valor medio de la distancia del electron al nucleo.
» Calcule la probabilidad de encontrar al electron en la zona del espacio definida por z > 0

. (2.5 pto.) Se propone la siguiente funcion
¢(x) — efa:r

para describir un oscilador arménico de masa p y constante de fuerza k. Calcule el valor de a
que minimiza la integral variacional.

. (2.5 pto.) Considere el sistema unidimensional cuya energia potencial viene dada por

+o0 z <0
a z? 0<z<lI
+o00 x> 1

dénde a es constante. Describa el sistema utilizando la teoria de perturbaciones considerando
la caja en el intervalo 0 < = < [ como sistema de orden cero. Calcule las correcciones de primer
orden de las energias del sistema para el estado fundamental y el primer excitado y demuestre
que la diferencia de energia entre ambas crece con el valor de a.

. (2.5 pto.) En el espectro de la banda vibracional fundamental de la molécula de H, se observan
las siguientes lineas en la rama R

J —J 0—-1 1—-2 24233 3—-4 4255 5236 6—=7
v(cm™t) | 4499.6 4599.4 4755.2 4879.7 4966.4 5182.0 5251.5



= Determine los valores de w. y B. (en cm~!) asumiendo que la molecula se puede describir
mediante los modelos del oscilador armonico/rotor rigido.
» Calcule la frecuencia aproximada a la que aparecera la transicién 0—1 de la rama R de la

molécula de deuterio asumiendo que la masa del deuterio es el doble que la del hidrégeno
y que ambas moléculas tienen idénticas constantes de fuerza y distancias internucleares

de equilibrio.



 FORMULARIO Y CONSTANTES FiSICAS]

sen(2a)) = 2 sen v cos «

Formulario
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a
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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

3/2 -
1 — 2Zr + 2Z4r 6—Zr/3ao
3ao 27a2

3/2 0
Ra = 8 Z Zr _ Z°r €—Z7’/3a0
3p 276 \ ao ao 6a2
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Armoénicos esféricos. Yy (0,¢) = —= Sim(0)e™?

Jo 1Sim|? sen 6df = 1

[=0:
l=1:
[l =2:
[ =3:

50,02%\/5
S10=35V6cosb

Sia = % 3sen

So0 = %ﬂ/ﬁ(f& cos® — 1)
So41 = 15sen @ cos 6
Sg 49 = 15sen 9

S0 = 3\/_( cos® 6 — cos 0)
Ss41 = %\/Esen O(5cos*0 — 1)
Sz 49 = %\/ESeHQ 0 cosf

S 43 = §\/7_Osen3 0

Funciones propias del oscilador armonico (« = pw/h)
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Ajuste por minimos cuadrados (y = ax + b)
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