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1.-
a) Considerar la demsitat plr) d'un atom nentre quan » tendeix a infinit. De quina manera
decan p(r) amb r en els models de Thomas-Fermi, Hartree 1 Hartree-Fock? En quin model ho

fa més rapidament? (1.5p)
by Commpara el desdoblament per espi-iorbita del nivell 3d dels atoms hidrogenoides amb 2 = 10
i =80 (1.5p)

2.- Considerar els estats de la configuracid d? en esquema LS amb el valor més alt possible
de J.
a) Diona les energies d'aquests estats referides al core inert, en funcia de integrals de les parts

radials. Tenir en compte les correccions de My 1 Ha. (1.5p)
L) Fixem-nos en la transicld que connecta els maxims valors de M, entre els estats anteriors.
Com es modifica la seva energia dins un camp magnétic de 20 kG. (1p)

3.- El ritme de la transicid 2p — ls d'un atom de hidrogen per emissid esponténia és
W = 6.02 % 10% 8=, Determinar el ritme d'emissic estirmilada:
a) si I'itom esta en el camp de radiacio de Planck, a una temperatura 7' = 107 K. (1p)
by del He' en les mateixes condicions de a). [1.51)

4.- La molécula d'oxigen O, té confipuracia 71‘3:
a) construir els orbitals moleculars o, a partir dels orbitals atomics de les capes 2s 1 2p de
I'atom afllat; (1p)
b dima una funcié de prova per a l'estat fonamental ;rrf : EE;. (1p)

Temps permés: 3h
E= poden consultar apunts i libres.
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1.- Definim els valors esperats segiients
{r™) = fdsrp(r)?""‘ ,n=0,1,2,...

on p(r) és la densitat electronica. Obtenir en el model de Tomas-Fermi la dependéncia amb Z
de (r"} per a atoms neutres. Per a quins valors de n és convergent? (L.5p)

2.- Considerar els estats de la configuracié pd

a) Classificar tots els estats possibles, donant les seves etiquetes, a 'esquema LS (1p)
b) Repetir I'apartat anterior, ara a I'esquema j7. (1p)
¢) A lesquema LS, donar les energies dels estats que formen el multiplet amb S = 1 1
L=3 (1.5p)
d) Analitzar la fragmentacié de l'estat de J minima del multiplet anterior dins un camp
magneétic de 20 kG. (1p)

3.- Compara les vides mitjanes per emissié espontania 7 de la transicid 2p — 1s als atoms
de H i de He*. Donar el quocient 7(H)/7(He™). (1.5p)

4.-
a) Considerar un estat 72 :3 Y, de caracter covalent a una molecula diatomica homonuclear.
Utilitzant orbitals hidrogenoides t¢m(7) de la capa n = 2 donar una funcié de prova fisicament
acceptable. (1.5p)
b) Caracteritzar el segiient espectre molecular, determinant les seves constants caracteristiques
1 comentar el tipus de transicions (1p)
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Temps permes: 3h
Es poden consultar apunts 1 llibres.
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1.-
. N 22 2. . f s+ = omr
a) Considerar I'operador 3., 7%, on ¢; és el moment angular orbital de I'electré i. i N el nom-
bre d'electrons. Donar el valor esperat d'aguest operador per a I'atom de Ne en el model de

Hartree-Fock. (1p)
b) Amb el model de Thomas-Fermi donar una estimacié de la densitat electromica p(r) quan
r = ag a 1'atom Fel. (1p)

2.- Considerar els estats amb J = 2 d'una configuracié d s. Donar les seves energies en ter-
mes de integrals de les parts radials dels orbitals d 1 s suposant valid Uesquema d’acoblament
a) LS (1.5p)
b) jj (1.5p)

3.- Trobar el desdoblament del nivell n = 2 d'un atom de hidrogen en preséncia d'un camp
magnéetic B = 50 kG i d'un eamp electric £ = 5 x 10° V/em, simultaniament. Menysprear
T'estructura fina 1 considerar els termes d'ordre més baix en B i £ en els casos en que els dos
camps siguin:

a) parallels (1p)

b) perpendiculars (1.5p)
4.-

a) Considerar un estat de dos electrons 7r§ : SE; de caracter ionic a una molécula diatomica

homommclear. Utilitzant orbitals hidrogenoides ¢,,,,(7) de la capa n = 2 donar una funcié de

prova fisicament acceptable en cas de ser possible. (1p)

b) A partir de les energies (en cin 1) de la segiient taula parcial de Deslandres trobar la constant
harmonica (fiwy) 1 la correccid anharmonica (3hwg) dels dos estats de la transicié electronica.

(1.5p)
v=>0 v=1 u="=2
o =0]102137.0 7 7
=1 ? 99065.0 | 95394.0
o' = 2| 103378.0 T 96011.1

Temps permes: 3h
Es poden consultar apunts i llibres.



