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Subiectul | (2 puncte)

Miscarea de vibratie a unei molecule diatomice poate fi asimilata, intr-o prima aproximatie, unui
oscilator armonic liniar. In mecanica cuantica, tratarea oscilatorului armonic liniar implica
rezolvarea ecuatiei Schrodinger si permite aflarea energiilor nivelurilor posibile de vibratie si
functiile de unda corespunzatoare, conform ecuatiilor:

unde En este energia niveluluin

h constanta lui Planck

Uo frecventa proprie de vibratie

n numarul cuantic de vibratie
Y. (R)=P(R) -G unde W, functia de unda a nivelului de vibratie n
R coordonata de vibratie (distanta internucleara)
P(R) functie polinomiala speciala (polinoame
Hermite)
G(R) functie gaussiana

1
E, = hv, (n +§>

Expresiile detaliate pentru primele functii de unda ¥, (R) sunt urmatoarele:

W, (R) = ( a Y1/4g=(1/2)aR?
T

4¢3
lpl(R) =( - )1/4—Re—(1/2)0(R2
1
q
W,(R) = (E)4 (2aR? — 1)e~(1/2)ar?

1
3

a 4
Y, (R) = <%> (2aR3 — 3R)e~(1/D)aR?

unde a = ku/(%)z, iar k si p reprezintd constanta de forta si respectiv masa redusa pentru

molecula diatomica.

1. Precizati valoarea numarului cuantic de vibratie pentru functiile de unda de vibratie
simulate in figurile de mai jos. Justificati.

(1) an
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2. Reprezentati schematic variatia densitatii de probabilitate pentru ¥; (R) in functie de
R.

Subiectul al Il lea (3 puncte)

Numarul de molecule aflate pe nivelele de vibratie respeca o distributie de tip Bolzmann. Se poate
demonstra ca fractia de molecule de pe nivelul n este data de relatia:

_hve _nhug
fn=(1—e kT)e kT

unde k este constanta lui Bolzmann, T temperatura absoluta.

Daca D; are vy, = 3118,5 cm™, aflati ce fractie de molecule D, prezinta, la 3000 K, o energie
de vibratie mai mare decat energia de vibratie de nul.

Subiectul al Ill lea (5 puncte)

Asimilarea unei molecule diatomice cu un oscilator armonic are totusi cateva neajunsuri. Conform
acestui model in spectrul de vibratie ar trebui sa fie o singura linie cu numarul de unda vy, In timp
ce experimental se observa mai multe linii de intensitate diferita. In plus, modelul nu poate explica
disocierea moleculei.

Un model mai realist pentru miscarea de vibratie a moleculei diatomice este cel al oscilatorului
anarmonic. In acest caz energia potentiala poate fi descrisa de un potential Morse de forma:

V(R) = D,[1 — e~ 4(R-Re)]2

unde De este asa numita energie de disociere de echilibru, a o constanta, R distanta internucleara,
Re distanta internucleara de echilibru.
Expresia energiei de vibratie se modifica astfel:

E oo ( +1> (hvo)z( +1)
n=WoRTo) " p, \"T2

2

Determinarea numarului de stari de vibratie permise pentru o molecula se poate face si
printr-o metoda grafica in care se reprezinta E=f(n). Mai jos este prezentata o portiune dintr-
un asemenea grafic pentru molecula *H!?'l, care are vo=6,92-10° s' si D=4,95-10° J.
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1. Indicati numarul de stari de vibratie permise pentru 'H'?'I, justificand raspunsul.
Precizati care sunt aceste stari.

2. Comentati si explicati, pe scurt, semnificatia fizica a graficului pentru portiunea in
care energia de vibratie scade cu cresterea numarului cuantic de vibratie.

3. Considerand modelul oscilatorului enarmonic, calculati energia de legatura (in
kJ/mol) pentru *H?7|.

Constante:

viteza luminii c=2,998-108 m/s
constanta lui Planck h=6,626-10 34 J-s
constanta lui Boltzmann k=1,38-10 - J/K

numarul lui Avogadro Na=6,022-10 22> mol*
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