UNIVERSITI SAINS MALAYSIA

Peperiksaan Semester Kedua
Sidang Akademik 2002/2003

Februari/Mac 2003

JIK 317 - Kimia Kuantum & Teori Kumpulan

Masa : 3 jam

Sila pastikan bahawa kertas peperiksaan ini mengandungi LIMA BELAS muka surat
yang bercetak sebelum anda memulakan peperiksaan ini.

Jawab LIMA soalan sahaja.
Setiap jawapan mesti dijawab di dalam buku jawapan yang disediakan.

Setiap soalan bernilai 20 markah dan markah subsoalan diperlihatkan di penghujung
subsoalan itu.
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1.

K 317]

(a) Dengan berasaskan Teori Kumpulan, terangkan cara bagaimana membezakan

(b)

antara isomer cis-PtBr,Cl, dengan isomer trans-PtBr,Cl..

Lakarkan kedua-dua isomer tersebut untuk menyokong keterangan anda.

(10 markah)

Bagi setiap molekul berikut; berikan unsur-unsur simetri dan juga kumpulan

titik masing-masing.
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(10 markah})

.3/~



2.

(a)

(®)

(@

(b)

-3 [JIK 317]

Huraikan istilah perwakilan mengikut Teoti Kumpulan.

(5 markah)
Bagi molekul berikut:
. _~F
N=N
F — .
(1) Tentukan kumpulan titik.
(2 markah)

(1i) Buktikan bahawa set perwakilan terturunkan bagi molekul ini ialah
12 0 0 4.

(5 markah)

(iii) Daripada perwakilan terturunkan dalam (ii), tentukan bilangan
perwakilan tak terturunkan.
(4 markah)

(iv) Kemudian, ramalkan bilangan jalur getaran yang aktif inframerah dan
Raman.
(4 markah)

Dengan berpandukan contoh molekul yang sesuai, jelaskan istilah-istilah
berikut: :

(i) pusat penyongsangan, i
(1) paksi putaran tak wajar, S,
(ii1) karakter, ¥
(6 markah)

Berdasarkan struktur molekul bagi molekul H;S dan mengikut koordinat
Cartes seperti di bawah,

A
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(1) Nyatakan kumpulan titik bagi molekul H,S tersebut.
(2 markah)

(ii) Terbitkan tiap-tiap matrik yang boleh mewakili setiap operasi mengikut
kumpulan titik yang diperolehi dalam (i).
(12 markah)

Jelaskan kelemahan-kelemahan mekanik klasik dan mekanik kuantum lama
Bohr sehingga memerlukan pengwujudan mekanik kuantum baru
Schrodinger.

(4 markah)
Berasaskan ujikaji-ujikaji tertentu, jelaskan bagaimana konsep dualisme
zarah-gelombang dapat menerangkan keputusannya dengan tepat.

(4 markah)

Persamaan gelombang pegun diberikan oleh

P(x,t) 1 8*¥(x,1)
Ta @ o

di mana W(x,t) = g(x) f{t). Dengan menggunakan penyelesaian untuk fungsi
Y(x,t) = g(x) f(t) dan persamaan tenaga yang sesuai tunjukkan bagaimana
persamaan umum Schrodinger

¥ 2m

ix 2 + 7{2"(E - U) =0
boleh diterbitkan.
(12 markah)
Nyatakan postulat-postulat untuk mekanik kuantum.
(8 markah)

Persamaan Schrodinger untuk zarah dalam kotak 1-Dimensi ialah

d*¥(x)

2

+ kK*¥(x) = 0

74
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Tunjukkan bahawa penyelesaian untuk persamaan ini ialah

2Y . nnx
X)=|—|sin %
v, (x) [L] 3

di mana L ialah panjang kotak 1-Dimensi. Tunjukkan juga bahawa tenaga
zarah boleh diberikan oleh

n,m’h
% oml?

Lakarkan ketumpatan kebarangkalian * untuk beberapa nombor kuantum

yang rendah.

Y

(12 markah)

Persamaan jejarian Schrodinger untuk atom hidrogen ialah

dR 2 dR {2mE 2mZe® {({+1)
st - — |t —— - == |R=0
dr r dr h Br T

Tunjukkan bahawa penyelesaian sebenar R(r) ialah

1/2 4
-1
R(l') - _ 2 (n £ 1)'3 Zr e-(Zr/nao) LGl:ll Zr
a, 2n[(n+ )] na, na

o]

di mana 17 ialah polinomial Laquerre.

n+l

(14 markah)
Jika fungsi gelombang untuk atom hidrogeh ialah, ¥(r, 0, ) = R(r) P(8, ¢),
plotkan ketumpatan kebarangkalian [¥(r, 0, ¢)]° untuk atom hidrogen.

(6 markah)
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Character Tables

I YT ER TR RRENRRR SRS A RS RN REN ER NN RN XN ]

THE NONAXIAL GROUPS
C I E
A 1
C.}{ E o
A’ I 1 | zyR =,y P xy
A=t | 2RLR | ynx
ok E i
A, i1 11 R.R.R | 22592882y, 2,92
Ar 11 =1 } 2,9,z

THE AXIAL GROUPS

® The C. Groups
G| EC |
A 1 1] zR& I
B 1 -1 XY R R | y2.x=
G| EC €I | &=eplmi3)
A I 1 1 R 2+ y, 7
E { P i §‘} = RaR) | &= 7.2 0m 2

Wi
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o

C. C C ¢C}

A 111 | R. B eyl
B . -1 1 -1 X =y oy
E - 2 ’,5} (.9, R &) | (=)

C;s ¢ €1 ¢ & = exp{2zi/5)

>

S B B LR PIR RIS
bd e n
zl 52‘ i-‘- i } (X. )’)- (Rn Rv) (]3- x:)

G G G & Cci ¢ = exp(2xif6)

to >

1 1 1 1 1 = R X+ ¥t 2t
-1 I -1 1 -l '

£ =g* =1 -¢ €* x.y). .

€5 —g =1 -£* ¢ (R.. R.) (==, y2)

- —¢* 1 - —£*

J
e e )

(x* = y° xy)

G €8 C €3 C C% € = exp(2xi/ 7}

R, e+ y 2

{x. y).
(R., R,) fx=. y2)

} _
} (x* -y’ )
J

G C. ¢ ¢ ¢t Ci Cs £ = expl2aril 8)
l l l I l l bt R: x: + y:' ::

-1 1 i 1 -1 -1 -1

3 i =1 ~i —g®* -¢ € (x. y}. o

E® =i =] | =g w-g* & } {Rx, R,) (;_:_,y.)

e S S SR SR s
T T U N B z} & =yh o)
-t i =1 =i €* € -&*
- =~ -1 - i &z €* -¢

8-
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» The S. Groups .
S. E S. C 8§ _
A 1 1 1 1 R, x4y
B 1 =1 1 =1 z 22~y xy
e [ ek | e
S| Eo i sios | e=epl2nif3)
A, 11t 1 1 1 R. £+ y,
1 ¢ e* 1 4 £* (22‘73-17).
E, {1 et e 1 o0 ef | BBy
A | 11 1 =1 =1 -f z
1 £ e* =1 —g —g*
E [l £* £ =1 ~z* ¢ } .
S$s | E & € st ¢ s ¢ s ¢ = exp(27i/8)
A 11 t 1 1 1 1t R, 2+ y3, 7
B 1 -1 1 -1 1 -1 1 -1 z
E 1 I3 i =&* =] =g =i g* (x. v,
! 1 2% =f =g =] =~gm= | £ (R, R,) ,
b i =1 =i 1 @ =1 =i N
& {1 e = T i} (F =y )
I —g* —i g =1 e i —¢ .
Es {1 - i e -1 ¢ =i -s‘} (x2, y2)
» The C.. Groups
Cu| E G odes oio(d]
A 1 1 I 1 z xi,y3, ?
Al 1l 1 =1 -1 R, xy
B 1 -1 1 -1 xR | =
2.l 1 -1 -1 1 yR | yz
C.| E 26 30, |
A 1 1 1]z B+ y 2
A |1 1 =11 R .
E 2 -1, 0 (x2 ~ y%, xy), {xz, y2)

(xl ’)I (RII R,)

.9/~
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C4 APPENDIX C '

Cu| £ 2. G 2. 20,

YR I D T T I O oty

Al 1 1 1~ -1 R A

Ba 1 . -1 1 -1 1 ’ Xy

E 2 0 -2 0 (’tl ’). (Rll R}J . (Izv ?1)

Cul E 26, 2. S |

A 1 1 1 1 2z x4+ y3 22

AZ l l A 1 : - R’

E 2 2c0872 2cosl4d O (=, 5. R, B)) | {xz.y2)

E; | 2 2c0s144° 2c0872 0 (=* - ¥, xy)

Cal| E 2C 2C; G 30. 3o,

A 1 1 1 11 1]z 4+ yh 2

Az 1 1 1 1 -1 =1 R.

B, 1 -1 1 -1 1 =1

B, 1 -1 1 -1 -1 1

E 2 1 -1 -2 0 0 (z,y), (R.. R)) (xz, yz)

E, 2 -1 =1 2 0 0 (x> =y xv)
» The Cas Groups

Cn E Cz i [+

A, 1 1 1t 1| R iyt 2t xy

B, 1 -1 1 -1 Ro.R, | z= ¥y

A, 1 1 -1 -1 z

~ B, 1 =1 =1 Xy

Cu E G C} o S 53 £ = ﬂp(zriﬁ)

A’ 11 11 1 R x+ y3, 2

el b n e |wor

A" 11 1 =1 -1 -1 2 .

l £ s* =1 - =g*] -
E' {l “ e -l :_‘. - (Rl' R,) (2! )’z)

..10/-
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£ = exp(2xi/S)

x: -+ yi' :2

(£ = y*, 2v)

¢ = exp(2wi/6)
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THE DIHEDRAL GROUPS
» The D. Groups
D:. | £ @ GO Gl
Al 1 1o x, 92, 2
B -1 I -1 =1 LR | Xy
B, |1 -l 1. =1 | 3R | =2
B; i -1 -1 1 Xy R, »2
Dy | E 26 3C: | (raxis is coincident with C)
A 1 1 x*+y 22
Az' 1 ~1 2, R,
E 12 -1 01 (y @R R) I (x*=y, 23}, (= ¥2
D. | E 2¢. C=C) 2¢; 2C7 | (x axis coincident with C3)
A i 1 1 1 r+y 3
Az 1 l l -1 - Z Rt
B, 1 -1 i 1 - =y
Bz 1 -1 1 -1 1 Iy -
E 2 0 -2 0 0 (.7}, (Re. R | (22, y2)
Ds | E 20, 2¢;  5C: | (x axis coincident with Ca)
A 1 1 1 x*+ 5,3
A'.z i 1 1 -1 2. R,
E 2 2cos72’ 2cosld4® 0 | (x,y)L(R.R) | (z=, 79
E; 2 2cos 144° 2cos 72° 0 (=2 =y, o0
De | E 2C, 26, C: 3C; 3C: [ {x axis coincident with C})
P D S D T x4+ y3 2
AZ l l l l -l "1 z, R:
B |1 -1 1 -1 1 -l
B |1 -1 1 -1 -1 1
E |2 1 -1 -2 0 0O (=, 9), R R) | (x=, ¥
EEi2 -1 -1 2 0 0 G = y*, xy)

.. 12/-
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Dal| £
A, 1 1 1 1 1 1 -1 1 i, y3 2
By | 1 I =1 ==l I 1 -1 -] R | x
By f I -1 1 -1 1 -1 1 -1 R, | x=
By|1 <1 =1 1 1 =1 =l 1 | R | 2
A, i 1 1 I =] =1. =1 =}
B 1 1 =1 -1 =1 =1 t 1 4
B |1 -1 ! =1 =1 1 -1 1 |y
Bl | =1 =l 1 -1 1 1 -l x ! .
Du| £ 26 3C: o 255 30, | (xaxis coincident with Cy)
Al 1 i H 1 1 1 2 +y2 2
Al 1 -1 I 1 -1 R,
Eji2 =t 0 2 -1 0|y (= =y )
A7 1 1 -1 -1 -} .
Az {1 -1 -1 =1 1 z
E 2 - o -2 1 © R R} | (==, )
Da E 2C. C 2C: 20 i 28 o 20 2o, (x axis coinciden t with C3)
Ay 1 i 1 1 1 ! 1 i 1 1 x*+ ¥y, 5t
Ay |1 1 1 -1 -1 1 1 1 -1 -1} R
Byl t =1 1 1 =1 1 =1 1 1 =l x3 =yt
By 1 =1 I -1 1 1 -1 i -1 1 xy
E,|2.0-2 0 0 2 0-=2 0 0] (ReR) | =
A, i 1 1 1 1 -1 -1 -} =1 -1
Az, 1 1 ] =t =1 -1 -1 -l I 1 z
B 1 -1 1 1 - -1 [ -1 - 1
B, I =1 i -1 1 -1 1 -1 I -1
E. 2 Q9 -2 0 ¢ -2 e 2 0 0 (x.y)
Pul £ 2C;s 203 5C. o 23, pLY] Ser, (x axis coincident with C:)
Al 1 1 i | ] 1 1 1 eyt st
A | ! 1 -1 1 1 1 -1 | R
Ei 2 2co8 72"  2cos 144* ¢ 2 2cosT2 2cos 144 O (z. »
Ei | 2 2cos 144 2eos T2 ¢ 2 2cos148 2¢s7 O (=* =y )
Al 1 } l 1 =1 -1 -1 -1
AZ I 1 1 -] =1 -1 -1 1 z
Ei | 2 2cos72" 2cosl448 0 —2 =2c0872" -2esi48® 0 | (R.R) | (=3
E: 2 2cos J44* 2exs 72 0 -2 =-2coslad -2csT2° 0

..13/-
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4a,

 {x axis coincident with C
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-
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THE CUBIC GROUPS
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D:u_ E 25 20, 251 C: 4C; 40, | (x axis coincident with C3)
A |1 1 1 1 1 1 2+ y*, ot
A |1 t 1 1 1 =1 <1 {R
Bl -1 1 =1 1 1 -1
B |1 =1 1 -1 1 =1 1}:
El2 V2 0 -v2 -2 0 ¢/ @&y
E; | 2 0 -2 c 2 o0 o0 (=2 - ¥y, xy)
Es 12 -V2 ¢ VIi-2 0 01! R,R)! (=923
Du | I 2C, 2¢} 5C; i 25% 25w So, | (xaxiscoincident with C3)
A, |1 1 11 1 1 1 ey
Ay |1 1 -1 1 1 1 -1 ]| R
E, |2 20087 2cos14® 0 2 2cos 7 2cs144° 0| R.R) | (= y2)
Ey | 2 2cos144® 2008 72° Q 2 2ens 144° 2es T 0 (- y: o
A, |1 ! I =t -1 -1 -1
Ay |1 1 -1 -1 -1 -1 1|z
Ew | 2 200572 2c0s 1447 0 =2 -2co872 —2cos e 0 =y
Ew | 2 2c05148° 272 0 =2 =3c0sldd® 2005 T2° (]
Dy | E 282 26, 25, 26, 25% C. 6C’: 6a. | (xaxis coincident with C2)
A i 1 1 1 1 1 1 1 1 R
A; 1 | B | 1 1 1 =1 =11 R
B 1 -1 1 -1 1 -1 1 1 =
B: 1 -1 1 = -1 1 -1 1}z
E 2 V3 1 6 -1 =VI 2 ¢ o/ .y
Ex 2 1 =1 =2 =] 1 2 o0 o (=* =y, )
E 2 6 -2 0 2 0 -2 o 0
E. 2 -1 -1 2 - -1 2 o0 O
Es 2 -V3 1 0 -1 V3 -1 0 0! RuR) | (m=y2

» Tetrahedral Groups
T | £ 4c; 4c) 36 | &= exp(2ifs)
A 111 1 L+ y+
E 1t ¢ e* 1 (22 = 22 -y,
11 e ¢ 1 ==y
T | . 3 0 0 - -1 (”' 2. J'z)

m’ R’l Rl)l (x‘ y‘ :)

v 15/-
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TA E 4C) 4C} 3Cz o 456 ‘Si k' (! = np(Zri/B)
VR IES R S RS TS RS IS B 1 x2eyten
A, 1 1t 1 1 =1 =1 ‘=1 =}
1 = A 1 1 e e* 1 .2 e p? o 2
E {l £ 1 1 e =« 1 (z SR A
-y
E 1 ¢ z* 1 =1 =g —g* =i
v 1 e* ¢ 1 -1 —g* —-z ~|
T, 30 0 -1 3 o0 0 -l R, Ryu R) | (a2, y2, 2y)
T | £ 8 3C, 65, 60,
Al L1 D2ryted .
Az 1 i 1 =1 -1 ,
E 12 -1 2 o0 (222 = 2 =y, 2* = y?)
T[ 3 0 “I -l (R‘- R’I RI-)
ni3 0 -1 =t 11y | (yxy
_ » Octahedral Groups
(0] E 6C, 3Cz(=CZ) 8C; 6C;
A 1 1 1 1 -1 2+ y e
Az 1 -1 1 1 -1 .
E 2 0 2 -1 0 (221 -2 - y3, 3P~ y?)
Tl 3 1 -1 -1 {Rn Rn R,), (z- ¥ Z)
T 3 -1 -1 0 1 (xy, x2, y2)
O | £ 8C; 66 6C. 3C=C]) i 65 85 3o, 6ov |
Agf 1 1 1 1 1 T R T B e yte st
Ayl ! 1 =1 -1 1 P -1 11 -
E, | 2 -t 0 2 2 0 -1 2 0 (- -y -y
7‘]. 3 0 -l ! .'l 3 l 0 "'l "1 (Rx. R_v' Rt)
i | 3 0 1 =1 -1 3 -1 0 -1 1 (xz, yz. xy)
A | 1 Pt 1 -1 =1 =f =1 =1
Aw I 1 -1 -1 1 -1 1 -1 -1 1
E |2 -1 0 2 -2 1 -2 0|
T 3 0 -1 | -1 -3 =] 0 ! {z.y.2
T 3 0 -1 -1 -3 l 0 [ -

- 000 O 000 -



	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

