KiM405-Kuantum Kimyasina Giris
2020-2021 Giiz dénemi KiM405 derisi icin verilen ddevler.

1. Odev (Grup-A): Siyah Cisim Isimasi. Teslim Tarihi: 12 Kasim 2020

NOT: Detayli bir sekilde hazirlanilacaktir. Burada, daha 6nce isledigimiz duran dalgalari kapsayacak
sekilde tartisilmasi gerekir.

1. Odev (Grup-B): Hidrojen Atomunun Spektrumu: Bohr Atom Modeli

NOT: Euler-Lagrange esitligi kullanilarak atomik yaricap, enerji diizeyleri ve iyonlasma enerjisi icin
birer ifade tiretildikten sonra periyodik tablonun yorumlanmasi gerekir.
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2. Odev Teslim Tarihi: 20 Kasim 2020

2. Odev (Grup-A): Kuantum mekaniginin varsayimlari/postiilalari ve Zamandan bagli ve zamandan
bagimsiz Schrodinger esitlikleri.

Not: klasik fizikteki momentum, kinetik enerji, agisal momentum gibi dinamiklerin kuantum
mekaniginde karsilik gelen islemcilerini icerek sekilde hazirlanmali.

2. Odev (Grup-B): Kutuda parcacitk modeli icin zamandan bagimsiz Schrédinger esitligini cozerek,
etilen molekiliin pi-elektronlarini uygulayarak, en disik enerjiye sahip elektronik gegisi
hesaplayiniz, b) bu pi-elektronlarinin temel ve ilk uyarilmis durumu temsil eden molekiler
orbitallerini giziniz.

NOT: pi-elektronlarinin karbon atomundan pi-bagi uzunlugunun yarisi kadar uzaklastigini varsayiniz.
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3. ODEV: Teslim Tarihi: 27-Kasim 2020.

Asagida iki atomlu molekiiliin donme enerjisinin klasik fizik yasalarina gore nasil oldugu
tartisilmigtir. Diatomik (iki atomlu molekiil) i¢in Schrodinger dalga denklemini ¢ozerek,

kuantum mekaniksel olarak R34 ile verilen esitligi ¢cozerek

a) Diatomik molekiiliin donme enerji seviyeleri i¢in bir esitlik elde edin. Burada molekiiler

bagin sabit oldugunu kabul edin.

b) HCI, HI, H2, CO, molekiillerinden birini kimyasal bag uzunlugunu, bunlarin literatiirdeki

donme spektrumlarini kullanarak hesaplaymiz.

4. ODEV: Teslim Tarihi: 11-Aralik 2020.

H atom i¢in Schroédinger dalga denklemini ¢bzerek, enerji diizeyleri ve dalga fonksiyonlari (atomik
orbitalleri) ve kuantum sayilarini elde ederek yorumlayiniz. Burada bir grafik ¢izim programi
kullanilarak s ve p atomik orbitalleri n=1 ve 2 igin gizilecektir.



5. ODEV: Teslim Tarihi: 11-Aralik 2020.

a) Hickel Molekiler orbital yaklasimini kullanarak, 1,3-bitadien molekiliniin enerji diizeylerini ve
molekdiler orbitallerini elde ederek yorumlayiniz.

b) En dusik enerji diizeyleri arasindaki gegisi hesaplayiniz.

6. ODEV: Atomik Terim Sembolleri
Teslim Tarihi: 25-Aralik 2020.

Spin-orbit etkilesmelerinin atomik enerji diizeylerinde yarilmalara neden oldugundan dolay1
atomlarin kuantum enerji diizeylerini ve 6zfonksiyonlarini yalinizca elektron konfigiirasyonu
veya nlm,; kuantum sayilariyla tanimlamak yeterli olmaz. Ayni1 zamanda spin (S) ve toplam
acisal momentumu (J) da icerecek sekilde tanimlanmasi gerekir. Kullanim kolayligi
acisindan, Spektroskopide bu enerji diizeylerini temsil eden 6zfonksiyonlari, terim sembolii
adi1 verilen kisa bir gosterim sekli olan ZS“L] formunda ifade edilir. Bir bagka deyisle terim
sembolil iyi dort kuantum sayisimin (L, S, ], M) kisaltilmis bir gosterim seklidir.

Burada toplam orbital agisal momentum kuantum sayis1 L =0, 1, 2, 3, ... i¢in sirasiyla S, P,
D, F, ... harf sembolleri kullanilir. S ise toplam spin agisal momentum kuantum sayisidir. Ust
simge 2S + 1 spin-¢okluk sayisi olarak adlandirilir ve fiziksel anlami ise ayn1 dalga
fonksiyonunda verilen toplam spin kuantum sayisina gore, spin agisal momentumunun (S)
miimkiin olan yonelim sayisin1 gosterir. Bir bagka deyisle atomun belirli bir elektronik
durumuyla iliskili olas1 spin durumlarinin sayisidir: singlet, doublet, triplet, vs. Burada L=0
durumunda terim-sembolii igin kullanilan S harfi ile toplam-spin kuantum sayist S birbirine
karistirilmamali. Terim semboliinde, J alt-indisi toplam acisal momentum kuantum sayisini
gosterir. Toplam agisal kuantum sayisi J nin alabilecegi miimkiin degerler |L — S| ile (L + 5)
araliginda degisir: [L — S| <] < L + S. Toplam magnetik kuantum sayis1 M; ise —J ile +J
arahigindaki tam ve yari-tamsayilarini alir: -]/ < M; < +J. Toplam alabilecegi farkli deger is
2] + 1 kadardir. Bunlar asagidaki tabloda 6zetlenmistir. Atomlarin terim sembollerini elde

ederken, Hund kurallarina ve Pauli digarlama ilkesi gbz oniine alinmasi gerekir.

Yukarida kisaca tartisilan spin-orbital ¢iftlenimini kullanarak C atomunun [[He]2s?2p?]

atomunun mumkiin olan tim mikro-durumlarini elde edeliniz.



