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1. Hyvaksyttivalli Schrédingerin yhtdlon aaltofunktiolla on tiettyjd ominaisuuksia. Mitd ne ovat ja
miksi ne ovat, mitd ne ovat?
Mitki seuraavista funktioista eivit voi olla hyviksyttivid aaltofunktioita? Perustele vastaukset

huolellisesti.
a)y=x, x>0 jay=0muualla

b) v =x*
o) y=¢™
dy=e"
€) ¥ =Ccosx
Hy= sin'x,
g y=e”

h) w=1x?, -1<x<1,ja y =0 muualla.

2. a) Kisittele lyhyesti ajan kisitettd kvanttimekaniikassa.
b) Kaksiatomisen molekyylin pyorimisté tasomaisella pinnalla voidaan mallintaa jéykkéné
tasomaisena py®rijén, jonka sidospituus on r. Ajanhetkelld ¢ = 0 systeemid kuvaava aaltofunktion

on ¥Y(g,t =0)= 3i cos’ ¢ . Osoita, ettd aaltofunktio normittuu. Mit4 arvoja ja milld
V4

todenniksisyydelld kulmaimpulssimomentti saa? Miké on kulmaimpulssimomentin odotusarvo?
Ovatko edelld mainitut todennikdisyydet ajasta riippumattomia, kun aaltofunktio muuttuu
muodosta (g, = 0) muotoon ¥(4,r) ? Perustele vastaukset. (Vihje: hy6dynni tehtévépaperin

lopussa olevaa Eulerin kaavaa).
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3. a) Spinnimatriisit ovat S, = —# .S, =—h ,S, =—h . Osoita, ettd S, =0ja
2 {1 0 2\ 0 0 -1
§% =0. Selitd tulos.

b) Osoita, ettd kaksielektonisysteemin spinfunktiot —\/%(ar1 B, + Bx,) ja —j—i(al B, — Ba,) ovat
ortogonaalisia. Onko kyseiselld systeemilld muita mahdollisia spinfunktioita? Jos vastaus on
positiivinen, niin mitd ne ovat?

c) Tarkastellaan d-elektronia tilassa, jossaj = 5/2 ja m; = 3/2 . Esité kytkeytynyt esitys

kytkeytyméttdmén esityksen avulla.

4. a) Kasittele lyhyesti ensimmadisen kertaluvun ajasta riippumatonta héiriéteoriaa.

b) Jaykk# molekyyli, jonka hitausmomentti on I ja dipolimomentti 4, pydrii tasossa siten, ettd
pyorimisakseli kulkee painopisteen kautta. Vaikuttakoon systeemiin liséksi tasainen sihkokenttd F,
joka hiiritsee py6rijé4 siten, ettd Hamiltonin operaattoriin pit4i lisatd héiridtermi — pF cosg , missd
¢ on pyorijaan liittyva kulmamuuttuja. Mikd on pydrijén energian lauseke héiritseméttdmélle ja
hiiritylle systeemille, kun kiytetéin hyviksi ensimméisen kertaluvun héiriGteoriaa.

5.Tarkastellaan molekyyli-ioneja H2" ja Ha™ seké molekyylid Ha. Mitké ovat niiden

elektronikonfiguraatiot? Mitd ovat perustilojen termisymbolit ja sidosluvut? Mitd voit sanoa




yhdisteiden pysyvyydestd? Mitki ovat avoin- ja mitké suljettukuorisia systeemeji? Jos ajatellaan
kvanttikemiallisia elektroniverholaskuja, niin miten avoin- ja suljettukuoristen systeemien kisittely

saattaisi erota toisistaan?

et'? = cosar tisina

L|1,m,) = AIG+1)— m, (m, £ ) |1,m, £1)




