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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
valoracién respecto a la nota total indicada:

Si | No

Tutorias (25 %)

. (2 pto.) Considere una particula en un anillo descrita por la siguiente funcién de estado

U(¢) = Asen¢

donde A es un escalar. Calcule la probabilidad de obtener el valor A en una medida de la
componente z del momento angular.

. (2 pto.) Los operadores correspondientes a las tres componentes del momento angular vienen
dados por

L, =ih (senqﬁ% + cot § cos ¢ E;)

f/y:ih (—cosgzﬁ%—i—cot@ sengb%)

. 0
L = _Zha_qb
Demuestre que se cumple o )
[Ly, L] =ih L,
si las funciones de estado satisfacen
0% B 0%
0006  0¢pOb

. (2 pto.) La variacién de energia de la reaccion
H* + He — H + He™

vale 923.8 kd/mol cuando todos los d&tomos estan en su estado fundamental. A partir de este
dato calcule el valor del primer potencial de ionizacion del atomo de Helio (en kd/mol).



4. (2 pto.) Se propone la siguiente funcion

0 si x<-—L
¢(x) =< Acos(Z) si |z|<L
0 si x>1L

donde A y L son constantes para describir un oscilador arménico de masa u y constante de
fuerza k.

= Calcule el valor de A para que la funcion esté normalizada.

m Calcule el valor de L que minimiza el valor medio de la energia.

5. (2 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 2253 3—4 425 5—=6 6—=7
v (cm™!) | 4499.6 4599.4 4755.2 4879.7 4966.4 5182.0 5251.5

Determine los valores de la distancia internuclear de equilibrio (en A) y la constante de fuerza
armonica (en N/m) asumiendo que la molecula se puede describir mediante los modelos del
oscilador armonico/rotor rigido.



 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

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

o

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)

Yo =

I
(Q) 4 efozzz/Z
™

m(%)%

NI

\/Li (2)* (2az* — 1)e™>* */2
\/g (%)i 203/23 _ 1/2x>e—o¢x2/2
\/Lé (%)i 20%z* — 6ax? + %)6_“7‘2/2

Ajuste por minimos cuadrados (y = ax + b)

N
= sz g:%;yi

(i—7)(yi—7)

Mz

Il
i

2

a= b=y —az

N
2 (z—7)?
i=1




