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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 %)

. (3 pto) Considere un electron de un atomo hidrogenoide descrito mediante la siguiente funcidn
de estado

= N (¢15 + ai dos)
donde N y a son constantes reales positivas, i es la unidad imaginaria y ¢, y ¢o5 son orbitales
atomicos.

= Calcule los valores de las constantes N y a para que el valor medio de la energia sea
ke Z?
S5ao

» Calcule el valor medio de la distancia del electrén al nucleo.
= Calcule la probabilidad de encontrar al electron en la zona del espacio definida por y > 0

. (3 pto) Se propone la siguiente funcion

0 si z<—-L
¢p(x) =4 Asen(Z£) si |z|<L
0 si x>1L

donde A y L son constantes para describir un oscilador arménico de masa . 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.

. (2 pto) La variacion de energia de la reaccién
He* +H — He + H*
vale -9.68 eV cuando todos los atomos estan en su estado fundamental. Calcule:

= El segundo potencial de ionizacién del helio.
= Los radios de van der Waals de H, He™ y He.



. (2 pto.) En el espectro de microondas del estado vibracional fundamental de la molécula de CO
se observan las siguientes lineas espectrales

J —J
v (MHz)

0—1
115271.20 230537.97 345795.90 461040.70 576267.80

m Determine los valores de

1—2 2 —

B. (en MHz),

3 33— 14 4 —5

D, (en MHz) y r, (en A).

= Determine para que valor del numero cuantico J se alcanzaria la cabeza de banda. ¢ Seria
observable experimentalmente?

 FORMULARIO Y CONSTANTES FiSICAS]

Formulario
D= Edi E, = g;:}; Yn(x) = \/;sen (Tz) n=12, ..
i(9) =45 L(0)Ym(d) = mh Ym(9) Ym(9) = 7= €™
Ep = e m=0,%1,... | H(8,0) = 252 = ZCA | 12(0,0) = -1 (g &y + Ly ysent )
E,=-%2Z = 1364 eV | dV =r’senfdrdfds L2y = 11+ DR Py 1=0,1,...
<r >p= 230 - (I +1)]

sen(2a)) = 2 sen o cos «

n!

J o rmetrdr =

2 3 n
pntl #B_bt@—#bt—#%—k%—{—...—i-%)
1 /m 1 NZS
O fba:Qd _ _ | e 7b{172d —_ ) 2 fb:pd —
2 e de 2\5 J ae o = i e an = 23
fooo rte " dr = ?;g [ zsen(azx)dx = sen (az) —a;m cos (az) +C
[ xsen®(ax)dr = — g5 (2ax sen(2ax) + cos(2ax) — 2a°z?) + C
[ 2*sen(ax)dx = 2azsin (az) + (23_ a’z?) cos (az) LC
a
x?sen?(az)dr = — = ((6a’2? — 3) sin(2ax) + 6ax cos(2ax) — 4a323) + C
—5

sen® v = 5 (1 — cos 2a)

o —
[ e dz = 2

cos(av £+ B) = cos v cos 5 F sen asen 3

sen(a £ f) =sena cos f £+ cosa sen

Constantes fisicas

R=28.31 Jmol ' K!
h =6.62608 - 1073* Js

e=1.602-10"*C

ap =5.292-107"1'm

R =1.98 cal mol~! K1
me = 9.10939 - 103! kg
1 atm = 1.013 - 10° Pa

c=2.9979-10% m/s

R =0.082 atm | mol~! K-!
€9 = 8.854 - 10712 Fm!

1 bar = 10° Pa

1 uma =1.66-10"2" 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




