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Constantes Fundamentales
Valores Internacionales recomendados (CODATA)
Velocidad de la luz en el vacio ¢ 299 792 458 ms~!

Permitividad del vacio €0 = 1/poc? 8.854 187817 10712 Fm~!
Constante de Planck h 6.626 0693(11) 10 ~347Js
h=h/2m 1.054 571 68 (18) 10 =347 s
Carga elemental e 1.602 176 53(14) 10 ~1° C
Masa del electrén en reposo Me 9.109 3826 (16) 10 ~3! kg
Masa del protén en reposo myp 1.672 621 71 (29) 10 —2" kg
Masa del neutrén en reposo M, 1.674 927 28 (29) 10 2" kg
Constante de masa atémica my = lu 1.660 538 86 (28) 10 ~27 kg
Constante de Avogadro L,Ny 6.022 1415 (10) 10 2 mol—!
Constante de Boltzmann k 1.380 6505 (24) 10 =23 JK !
Constante de los gases R 8.314 472 (15) JK~! mol~!
Cero en la escala Celsius 273.15K
Radio de Bohr ag = 471'60712/771662 5.29 177 2108 (18) 10 ~"'m
Energia Hartree Ey = h2/mea% 4359744 17 (75) 10 ~18 7
Constante de Rydberg Ro = E},/2hc 1.097 373 156 8525 (73) 10 "m~!

Factores de conversion
1 atm = 1.01325 10° N/m? (Pa) 1evV=1.6022 10-197]
1 torr = 133.322 N/m? = 1/760 atm 1 A=10""m=10"% cm
1 bar =10° N/m? =0.986923 atm 1L =10% cm® =1 dm?

1 dina=10"°N lerg=10""]
1cal=4.184]
Prefijos SI
107 deci d [107° nano n |10 deca D |[10° giga G
1072 centi ¢ | 107'2 pico p| 102> hecto h | 10?2 tera T
1073 mili  m | 107 femto f | 10> kilo k | 10® peta P
1075 micro p | 107! atto  a | 10° mega M | 10'® exa E
Factores de conversion para unidades de energia

Ej, J eV cm !
1Ep= 1 43597 10718 27211 2.1947 10°
1J= 22937 1017 1 6.241510'®  5.0341 10?2
leV= 3.6749 1072 1.6022 10~ 1 8.0655 103
lem™! = 45563 1076 19864 10722 1.239810~* 1
1K= 3.1668 107 1.3806 10722 8.617310~° 6.9504 10!
1 keal = 9.5982 1020  4.1840 103 2.6116 1022 2.1066 1026
1 kcal/mol = 1.5931 1073 6.9446 102! 4.3348 1072  3.4964 102
lg= 2.0615 103t 8.9876 10%3 5.6096 1032 4.5244 1036

K kcal kcal/mol g
1E,= 3.1578 10° 1.0419 10~2' 6.2751 10°  4.8509 10—32
1J= 7.2430 1022 23901 10~*  1.4400 10%° 1.1126 10~
leV= 1.1605 10* 3.8290 10~% 23061 10! 1.7827 10733
lem™ ! = 1.4388 47471 10727 28601 103 2.2102 10737
1K= 1 3.2993 10727 1.9878 10~3 1.5362 10737
1 keal = 3.3009 1026 1 6.0249 10?3 4.6553 10~ !
1 kcal/mol = 5.0307 102 1.6598 10724 1 7.7268 10~3°
lg= 6.5097 1036 2.1481 10'° 1.2942 103+ 1
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. El oido humano es sensible a ondas sonoras con frecuencias comprendidas entre 15 Hz y 20 kHz. La velocidad del

sonido en el aire es 343 m/s. Calcular las longitudes de onda correspondientes a estas frecuencias.

. La linea mas intensa del espectro del 4tomo de sodio tiene una longitud de onda de 589 nm. Calcular el correspon-

diente nimero de onda y la energia de la transicién implicada en electronvoltios por foton, y en kJ/mol.

. Calcular la longitud de onda maxima de un fotén que pueda producir la reaccion:

NQ (9) — QN(g) AH = 4225 kcal/mol

. La reaccién fotoquimica

NOy +hv — NO + O

es una de las fuentes de atomos de oxigeno (y por tanto de ozono) mds importante en la atmdsfera terrestre. La
energia de disociacién es 306 kJ/mol. Encontrar la longitud de onda de un fot6n capaz de producir dicha reaccién.

. La frecuencia umbral para la emisién fotoeléctrica del cobre es 1.1x10' s~1. ;Cual ser4 la energia mdxima (en

electronvoltios) de los fotoelectrones emitidos cuando la luz de frecuencia 1.5x10*® s~ incide sobre una superficie
de cobre?.

. El potencial de extraccién del sodio es 2.3 eV: a) jcudl serd la maxima longitud de onda de la luz, que produ-

cird emisién de fotoelectrones en el sodio? y b) ;cudl serd la energia cinética méxima de los fotoelectrones si luz de
2000 A incide sobre una superficie de sodio?.

. La funcién trabajo del K es 2.2 eV y la del Ni 5.0 eV. (a) Calcular las frecuencias y longitudes de onda umbral para

estos dos metales. (b) ;Dard lugar la luz ultravioleta de longitud de onda 400 nm al efecto fotoeléctrico en el K? ;Y
en el Ni? (c) Calcular la maxima energia cinética de los electrones emitidos en (b).

. Cuando se ilumina una cierta superficie metélica con luz de diferentes longitudes de onda y se miden los potenciales

que detienen los fotoelectrones, se obtienen los valores que se muestran en la siguiente tabla:

AN10~7m) 3.66 4.05 436 492 546 579
V(V) 148 1.15 093 062 036 024

Representando el potencial en funcién de la frecuencia, determinar: (a) la frecuencia umbral, (b) el potencial de
extraccion del metal, y (c) la constante de Planck.

Cuando cierto metal se irradia con luz de frecuencia 3.0x 106 s~1, los fotoelectrones emitidos tienen una energia
cinética doce veces mayor que los fotoelectrones emitidos cuando el mismo metal se irradia con luz de frecuencia
2.0x10'6 s=1 ;Cudl serd la frecuencia umbral del metal?.

En un tubo de rayos X donde los electrones se aceleran con un potencial de 5000 V, la minima longitud de onda de
los rayos X producidos es 248 pm. Estimad el valor de la constante de Planck.

Calcular la frecuencia hacia la cual convergen todas las lineas espectrales de la serie de Lyman. ;Cual serd la
longitud de onda y la energia de esta radiacién?.

Calcular la longitud de onda en Angstrom y la frecuencia en s ~! de la primera linea de la serie de Balmer.

Calcular el potencial de ionizacién del &tomo de hidrégeno cuando el electrén ocupa la érbita con nimero cudntico
principal igual a 5.

Calcular la longitud de onda de De Broglie asociada a:

(a) un electrén con 15 keV de energia cinética, (b) un protén con 15 keV de energia cinética, (c) una molécula de
SF ¢ a una velocidad de 1 m/s, y (d) un objeto de 1 kg a una velocidad de 1 m/s.

Calcular el médulo de (a) —2, (b) 3 — 2i, (c) cos 8 + isen 6, (d) y exp(iax).

Probar que (fg)* = f*¢g* donde f y g son cantidades complejas.
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Verificar que si ¥ es una solucién de la ecuaciéon de Schrodinger dependiente del tiempo, entonces ¢V es también
solucidn siendo ¢ una constante.

Comprobar que las funciones ¥(z,t) = Aexp[2mi(£xz/\ — vt)] son soluciones de la ecuacién de Schrodinger
monodimensional dependiente del tiempo de una particula libre. Suponiendo que A es la longitud de onda de De
Broglie, expresar v en funcién del momento lineal p.

Si la posicién de un electrén se mide con una precisién de +0.001 A ;Cudl serd la maxima precisién para el
momento?

Un 4tomo sufre una transicién desde un estado excitado con un tiempo de vida de 1 ns al estado fundamental, y
emite un fotén con una longitud de onda de 600 nm. Calcular la incertidumbre en la energia del estado excitado.

Hallar la longitud de onda de la luz emitida cuando una particula de 1.0x 10727

30 nm pasa del nivel n = 2 al nivel n = 1.

g en una caja monodimensional de

Calcular la energia en electronvoltios (eV) de los niveles n = 1,2 y 3 de un electrén en una caja de potencial
monodimensional de longitud a = 560 pm.

Y1() P2 () V3()

1 ()] [¥2(2)[? [¥s(2)?

Para una particula en el estado estacionario n de una caja monodimensional de longitud a, encontrar la probabilidad
de que la particula esté en la regién 0 < z < a/4.

Para el estado fundamental de una particula en una caja monodimensional de longitud a, encontrar la probabilidad
de que la particula esté entre +0.001a del punto a/2. Calcular el valor medio de la posicién y el momento.

Para el estado estacionario de niimero cudntico n de la particula en una caja, escribir una expresion para la proba-
bilidad de que la particula se encuentre entre a/4 y a/2.

Para un electrén en una determinada caja monodimensional, la transicién observada de menor frecuencia es 2.0 x 1014
s~!. Calcular la longitud de la caja.

Teniendo en cuenta las condiciones de continuidad que la funcién de onda debe satisfacer, que pasaria a los niveles
de energia de una particula en una caja monodimensional si la longitud de la caja cambiade a aa/j (j = 2,3, ...).



Problemas de Fundamentos de Quimica Cuantica (2006/07) 1° de C. Quimicas 5

28.

29.

30.

31.

32.

33.

34.

35.

36.

37.
38.

39.

40.

41.
42.

43.

44.

13 de febrero de 2007 Departamento de Quimica Fisica Aplicada. A. Aguado y J. San Fabidn. UAM.

Encontrar las funciones de onda y las correspondientes energias para los estados estacionarios de una particula en
una caja de potencial tridimensional de lados a, by c.

Para una particula en una caja ctibica de lado a: (a) ;Cudntos estados tienen energias en el rango de 0 a 16h2 /8ma??
(b) (Cuantos niveles de energia caen en ese rango?.

Para una particula en una caja tridimensional de lados a,by ¢ con a # b = ¢, hacer una tabla de 1y, 1y, n., las
energias y las degeneraciones de los niveles con niimeros cudnticos en el rango de 1 a 5 (Tomar a?/b? = 2).

Comprobar que la funcién ¢ = N exp(—ax?/2) es solucién de la ecuacién de Schrodinger para un oscilador
armoénico. Relacionar « con la constante de fuerza del oscilador y la masa de la particula, y calcular la energia
correspondiente a esa solucién. Calcular el valor medio de la posicién de la particula.

La molécula H tiene una constante de fuerza de enlace de 314 Nm~!. Calcular para ' H'27] y 2D'?7[: (a) La
frecuencia vibracional cldsica en s, (b) el niimero de onda correspondiente a la transicion den = 0an = lenel
espectro vibracional.

Calcular la frecuencia de la radiacién emitida cuando un oscilador arménico de frecuencia 6.0x 10351 salta del
nivel v =8alv = 7.

Dada la funcién de onda normalizada para una particula que se mueve en una dimension
_ 2
B(x) = (40 m)/zeo /2

a) Comprobar si existe algtin valor de « para el cual esta funcién es solucién de la ecuacién de Schrédinger para
un oscilador arménico monodimensional de masa m y constante de fuerza k.
b) Obtener la densidad de probabilidad en x = 0.
¢) Calcular las posiciones de los maximos de la densidad de probabilidad en funcién de a.
Un oscilador arménico tridimensional tiene un potencial V' = %kxxz + %kyy2 + %kzzz, donde las tres constantes

de fuerza no son necesariamente iguales. Escribir una expresion para los niveles de energia de este sistema ;Cual
es el punto cero de energia?

2? 9?
Expresar 5~ + g7 €N coordenadas polares.

Mostrar que si ® = N ¢"¢ es una funci6n definida entre 0 y 27, la constante de normalizacién N vale (2r) =1/,

Calcular la energia electrostatica de dos electrones separados 3.0 A en el vacio. Expresar la respuesta en Julios,
ergios y eV.

(Existe una atraccion gravitatoria entre el electrén y el proton en el dtomo de hidrégeno? Si existe ;por qué no se
tiene en cuenta en el Hamiltoniano? Hacer un célculo para justificar la respuesta.

a) Supongamos z1 = aj + ib; y 29 = ag + iby, donde ¢ = /—1 y los coeficientes a y b son reales. Si z; = 2z,
indicar que condiciones tienen que cumplir los coeficientes a y b.

b) Verifique que para la funcién ®(¢) = N "™ el requisito ®(¢) = ®(¢ + 27) conduce a la condicién de que m
sea un niimero entero.

Usar la energfa de ionizacién del H para predecir la de los iones Het, Li?* y U%1+,

Calcular la longitud de onda del fotén emitido cuando un electrén salta del nivel n = 3 al n = 2 de un dtomo
hidrogenoide. Indicar para que estados es posible este salto.

Ya que los d&tomos de H y D poseen distinta masa reducida, existirdn pequefias diferencias de energias entre sus
niveles. Calcular los potenciales de ionizacion y la longitud de onda de la primera linea de la serie de Balmer para
los dos isétopos.

Un atomo hidrogenoide tiene una serie de lineas espectrales a 26.2445, 19.4404, 17.3578 y 16.4028 nm. Calcular
la carga nuclear del 4&tomo y describir a qué transiciones corresponden cada una de las lineas espectrales.
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(Cudles de las siguientes transiciones estdn permitidas en el espectro electronico de un dtomo hidrogenoide?
(a)2s — 1s(b) 2p — 1s(c) 3d — 1s (d) 3d — 3p

Demostrar que el maximo de la funcién de distribucion radial para el estado fundamental de un atomo hidrogenoide
estd en r = ag/Z. Encontrar los valores numéricos para C* y B4,

Calcular la probabilidad de que el electrén en el estado 1s del d&tomo de hidrégeno esté a una distancia del nicleo
entre 0y 2.0 A

2_1]1/2

Comprobar que la constante de normalizacién N del orbital 1s: ¢1s = N exp[—Zr/ag] es N = [
0

La funcién de onda normalizada del orbital 1s de un dtomo hidrogenoide es:
610 = (2 ma) /2=

a) Determinar el valor medio de la distancia del ntcleo al electron para el orbital 1s del dtomo de H y del ion
He™.
b) Comparar los resultados del apartado anterior con el valor del méximo de la funcién de distribucion radial.

¢) Determinar el valor medio de la energia potencial en ambos sistemas.

50. Dado el siguiente orbital del &tomo de hidrégeno:

51.

52.
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= Nre 2w cosf

a) Encontrar sus nimeros cudnticos y decir de que orbital se trata.

b) Usando los resultados del apartado anterior, decir cudnto vale el médulo del momento angular del electrén
cuando estd en este estado.

¢) Decir cudnto vale la proyeccion sobre el eje z del momento angular del electrén cuando esta en este estado.

d) Encontrar sus planos nodales.

1
S 2
e) Comprobar que su constante de normalizacién vale N = (ﬁ)

f) Calcular el valor mas probable de la distancia entre el electrén y el niicleo.
g) Calcular la probabilidad de hallar el electrén entre los valores de r = 0y r = 4a,.
h) Calcular el valor medio de 7 y de la energia potencial.
i) Calcular la probabilidad de hallar el electrén entre los valores de § = 0y 8 = 10°.
J) Calcular la probabilidad de hallar el electrén entre los valores de § = 170° y 6 = 180°.
k) Calcular la probabilidad de hallar el electrén entre los valores de § = 80° y 6 = 100°.
I) Evaluar la densidad de probabilidad en los puntos (z = 0,y = 0,2 = 2a0) y (x = a9,y = ag, 2z = 0).

Comprobar que la funcién f(r,0) = Nrexp[—Zr/2ag] cosf es solucién de la ecuacién de Schrédinger para un
atomo hidrogenoide y obtener la energia de esta funcion.

Establecer si cada una de estas funciones es simétrica, antisimétrica o ni una cosa ni la otra
@ f(1)g(2)

(b) g(1)g(2)

© f(1)g(2) —g(1)f(2)

(d)r? — 2ryrg + 13

(e) (ry —rg)e b2

donde f y g son funciones arbitrarias de las coordenadas de las particulas idénticas 1y 2, 71, 72 son las distancias
de las particulas al nicleo y 712 la distancia entre las dos.
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Tomando

_ | va(l) ¥s(1)
v(1,2) = Ya(2) ¥5(2)

demostrar que

(a) el intercambio de 2 columnas cambia el signo de W,

(b) el intercambio de 2 filas cambia el signo de ¥,

(c) los dos electrones no pueden estar en el mismo espin-orbital.

Mostrar que la siguiente funcién de onda para el atomo de helio es antisimétrica con respecto al intercambio de los
dos electrones

1sa(1) 1sB(1)

P2 =1 15a(2) 158(2)

Los primeros potenciales de ionizacién del Na, K y Rb son 5.138, 4.341 y 4.166 eV, respectivamente. Suponiendo
que el nivel de energia del electr6n mas externo puede representarse por la energia de los orbitales hidrogenoides
con una carga nuclear efectiva Z.¢, y que los orbitales importantes son los 3s, 4s y 5s, respectivamente, calcular
Z. para estos 4tomos

Escriba el hamiltoniano para el movimiento interno del 4tomo de Li.

Dados los orbitales atémicos 15y 2s del 4tomo de Be, construir el determinante de Slater para el estado fundamen-
tal.

Deducir el término espectral para el estado fundamental correspondiente a las configuraciones np' n/p', ns np®,
ns nd, np?, np>, nd?, teniendo en cuenta las reglas de Hund.

Deducir el término espectral para el estado fundamental de los d4tomos de He, Li, Be, B, C, N,Oy F.
Deducir los términos espectrales posibles de las configuraciones:

= 1s2s del &tomo de He
= 152p del atomo de He
= 1522p del dtomo de Li
= 152252p del 4tomo de Be

Calcular la energia de repulsion nuclear para la molécula de H»O dadas las siguientes coordenadas cartesianas
nucleares

Atomo xlag  ylag zlag

(0] 0 0 0
H -1.2 -1 0
H 12 -1 0

Calcular la energia de repulsién nuclear para la molécula de H>O dadas las siguientes coordenadas internas nuclea-
res

Coordenada interna

R(OH) 0.958 A
HOH 104.5°

El primer estado excitado del Hes se obtiene excitando un electrén del OM antienlazante 1o, al OM enlazante
204. Escribe la configuracion electrénica. ;Cuales son las posibles funciones de onda incluyendo el espin? ;Cual
es el orden de enlace? Indicar si los estados electrénicos son g o u.
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Describir el estado electrénico fundamental y la multiplicidad, utilizando las configuraciones electrénicas, de las
siguientes especies:

a) He,b) Lia, ¢) Bea, d) Co, €) No, f) Fh.

Calcular la densidad de probabilidad electrénica en el punto medio de los hidrégenos en el H; para los estados
descritos por

a) oy =0.56(1s4 + 1sp), b)d_ =1.10(1s4 — 1sg)

para la distancia internuclear R = 106 pm.

Aplicando la teorfa de orbitales moleculares, indiquese cudl de las siguientes moléculas, I, F,; y F5", tendra mayor
energia de disociacion.

Dibujar el diagrama de niveles de energia de la molécula de O; . Determinar su estructura electrénica y justificar
que su estado fundamental es *I1,,.

Deducir el término espectral mds estable correspondiente a cada una de las siguientes configuraciones electrénicas
de moléculas diatémicas homonucleares: 02, 0,0, OgOu, OgTy, TgTuy, 773, o,

Dadas las curvas de energifa potencial para las moléculas diatémicas H;™ y Ha, calcular la energia de disociacién
del H (Do(H,)) sabiendo que la energia de disociacién del Hy es Do(Hz) = 4.478 eV y que el potencial de
ionizacién del Hy es PI(Hsy) = 15.426 eV.

34

! ! ! !
‘ ‘ ‘ CH T+ H 420
32 el e
3 F | .
L T e e e
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%18"""” B 2 R G s e, -
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© ; ‘ |
g | | |
| ‘ i |
LT e | e ————_—_— L
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70. Calcular R., Dg, D, para las moléculas diatémicas Hs y H;r de la gréfica anterior, asi como el PI del Ho.

71. En la siguiente figura se representa la superficie de energia potencial para la reaccién colineal HF' + H — F' + Ho.
Indicar cudles son los reactivos, productos, estado de transicién y dibujar cualitativamente el camino de minima
energia.

2.5

Energias en Kcal/mol 4 2

Ryp/Angstrom
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