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JIK 317 — KIMIA KUANTUM DAN TEORI KUMPULAN

MASA : 3JAM

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

Jawab SEMUA soalan.
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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-2 [JIK 317]

Keadaan bagi suatu sistem kuantum diberikan oleh ungkapan

v =9 +2¢, + 3¢, + 49,

dengan
He, = hog,
H¢, = 2hawg,
H¢, =3hag,
ﬁ¢4 = 4hod,

H adalah operator jumlah tenaga.

(a) Jika hanya satu pengukuran tenaga dilakukan pada sistem tersebut,
berapakah kebarangkalian untuk mendapatkan setiap nilai eigen yang
diberikan?

(10 markah)

(b) Dapatkan nilai jangkaan bagi pengukuran tenaga.

(10 markah)

Tunjukkan bahawa untuk suatu zarah berjisim m yang bergerak dalam kotak tiga
dimensi, jika tenaga keupayaan V adalah sifar di kawasan 0<x<a, 0<y<b,

0<z<c, dan V = di kawasan lain, fungsi gelombang untuk zarah tersebut

ialah
(x Z) = 242 sin(n"ﬂ x) sin e sin ( .z z)
Wixy, '_abc a b Yy c

dan tenaganya diberikan oleh

ne,n,,n,

n? 2 n?
= —%+—%+—Z | dengan n,, n,, n,=1,2,3,...

(20 markah)
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-3 DIK 317]

(a) Tunjukkan unsur-unsur simetri yang sepunya dan yang tidak sepunya bagi
molekul BCl3 dan PCl;. Gunakan lakaran yang berlainan bagi setiap
unsur simetri.

(12 markah)

(b)  Tunjukkan bagaimana anda dapat menerbitkan kumpulan titik bagi
molekul POCl;.

(8 markah)

Senaraikan langkah-langkah yang mana Jadual Karakter boleh digunakan untuk
menentukan orbital-orbital yang terlibat dalam pengikatan sigma dan pi bagi

sesuatu molekul. Gunakan ion ClO4 sebagai contoh.
(20 markah)

Tunjukkan dengan jelas bagaimana spektroskopi IR dan Raman boleh digunakan
untuk membezakenali antara bentuk satah dan piramid bagi molekul PF;.

(20 markah)

...A4/-



Character tables

[Lampiran JIK 317]

Cz‘,, 2mm E Cz Oy U:. b =4
A,y 1 1 1 1 z, 2, %%, 32
Ay 1 1 -1 -1 xy R,
B, 1 -1 1 -1 X, X R,
B, 2 -1 -1 1 |%n R,
Csy, 3m E 2C3 3o, h=6
Ay 1 1 1 jzd,x+)
Ay 1 1 -1 R,
E 2 -1 0 | (xy),y 2"y, (x5, 72 (Ro Ry)
C4,,, 4mm E Cz 2C4 ZUV 20'd b= 8
Ay 11 1 11 | z2xk+y?
A 1 1 1 -1 -1 R,
B, 11 -1 1 -1 | x2—y?
B, 1 1 -1 -1 1 xy
E 2 -2 0 0 0 |(xy),(xz7y2) (RyR,)
Cs, | E 2Cs 2¢¢  So, | h=10,a=72°
A,y 1 1 1 1 z, z‘l, o+ yz
Ay |1 1 1 -1 - R,
E, 2 2cosa  2cosla (x, ¥), (xz, y2)  (Rx Ry)
E, 2 2cos2a 2cosc (xy, x* —¥?)
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-5- (Lampiran JIK 317]

The groups C;, Cs, G

GW| E h=1 G=Gm| E o h=2 G=8() |E i k=2
A 1 A’ 1 1l xnpR A4 Ay Ag 1 VI RoR, R, X 22, x 2, yz
A 1 =1| 2R, R yzx Ay I =1 | xypz

The groups C,

Q) |E G h=2 G3Y |E G G| c=exp2nif3) h=3
A 1 1| zR, 2V 2 xy A I U | z R, L4y 2
B I -1{%yRsR yzzx E {i : ‘b} (% N(Ry R (=4, xp) (y2 )
GAlE & o ¢ h=4
1 11 1| 2R, 2+p 2
B 1 -1 1 - L= xy
R
E { Lo i} (5 R R (2 20)
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-6- [Lampiran JIK 317]
The groups C,,
Cy(2mm)| E G o,(xa) 0(yz) h=4 Cy(3m)| E 2G 30, h=6
A 1 1 1 1 z PRy A 1 1 112 P42
A, 1 1 -1 ~1 R, xy Az 1 1 -11|R
B, 1 -1 1 -1 xR, oz E 2 -1 0 PR B (F=Vin) (202
B, 1-1 =1 1 »Re yz
Cy (4mm)| E 2C, C; 20, 204 h=8 Csv| E 2Gs 2¢? 50, h=10, a=72°
A, 1 1 11 1|z L4427 Al 1 1| 2 24y 2
A, 11 1 -1 -1|R& Al 11 1 -1 { R,
B, 1 -1 1 1 ~-1 -y E, |2 2cosa 2cos2a 0| (5 PRy R) (26 y2)
B, 1 -1 1 -1 1 xy Ex | 2 2cos2a 2cosa 0 (&~ o, xp)
E 2 0 =2 0 0] (xy)(R,R) ()
Cs, (6mm)| E 2C¢ 2C, G 30, 304 h= 12 Coov E G 26 0y h=w
A, L1 11 s PP F AEH 1 T 1|z L+ 7
A, 1 1 1 1 -1 1R, AETD 1t -1 | R
B, L =1 1 =1 1 -1 E () {2 ~2 2cos¢p 0 | (xy) (Ro R (zx y2)
B, 1 -1 1 =1 =1 1 Ep(A) |2 2 2cos2p O (3, 2~ )
E 2 1 -1 =2 0 0|xy(RoR) (zx 2 j
E, 2 -1 -1 2 0 (Z ~ 9, xy)
The groups D,
D, (222)| E Gl Gy Gix h=4 D;(32) { E 2C, 3C; h=6
A 1 1 1 1 A4 A 1 ) 1 2+4 7
B, 1 1 -1 -t | zR Az 1 1 -1]zR
B, I -1 1 -1 | »R E 2 -1 0] ) (RaR) Py ) (2 y2)
By P -1 -1 1| xR 2
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The groups D,

Dy, (mmm)

C»)

Cy(x)

o(xy)

o(xz) o(yz)

h=8

=
— e

1

-1
-1

-1
-1
-1
-1

1 1
-1
1 -1
-1 1
-1 -1
1 1
-1 1
1 -1

L

2,42
xy

yz

Dy, (6m2)

Oh

285

30,

A

N =
-

ke
-
—

—1
-1
-1

1

-1

-1

(%, )

(zx, yz)

o]

25,

20, 204

BN ks o e e N e e e e

} [
e B e A == TR - S SR PR
— — e e

— st

~1

(Ro R))  (2zx, y2)

(x, y)

Dsh 2Cs

Oh

28s

282

h=20, a =72°

A1
Ay |t
E|
E;
Ay
A7
E/
Ef

2 cos o
2 cos 2a
1

1

2 cos o

NN e~ NN

2 cos 200

2 cos 20
2cosa
1

1 -1
2 cos 2a

2 cos o

| SRS

-1
-1

-2

2
2
-1
-1
-2

Cos o

cos 2

cos o

—2 cos 20

1 1
1 -1
2 cos 2a
2 cos a
-1
-1 1
~2 cos 2o

—2 cos o

P+ 2

(x »
(xz—}’z» x)’)

K4

(Ro R) (2% y2)

..8/-



-8- [Lampiran JIK 317]

The groups D, (continued)

Doy (6/mmm) | E 2C, 2C € 3C; 3G i 28; 28 o, 304 3o, h=24
A 1 1 1 1 1 ! I 1 } 1 1 1 L4+ 2
Ay ] 1 1 S T | 1 1 1 1 -1 -1 |R,

By, 1 -1 1 -1 1 -1 1 -1 1 -1 1 -1

By 1 -1 I -1 -1 1 1 1 -1 -1 1

Eiy 2 1 -1 =2 0 0 2 1 -1 =2 0 | (Ro R) (2x, y2)
Exq 2 -1 -1 2 0 0 2 -1 -1 2 0 (F =~ ), xy)
Als 1 1 1 1 ! S e T D TS

Az 1 1 1 1 -1 -1 =1 =1 -1 -1 1 1 |z

): 1 1 -1 1 -1 1 -1 -l 1 -1 1 -1 |

Bay 1 -1 1 -1 -1 1 -1 SO | 1 I -1

[ 2 1 -1 =2 0 0 -2 -1 1 2 0 | (xp

) 2 -1 -1 2 0 [ 1 1 =2 ]

Docn E ooC, 2GC, i oo, 28, h=oco

Ag(Z) 1 1 1 1 1 N S

Aw(ZD) |1 1 1 -1 1 -1 z

Ag(Z)) |1 =1 1 1 -1 1 R,

An(Zy) |1 1 1 -1 -1 -1

Eg(T,) 2 0 2 cos ¢ 2 0 —2cos ¢ (Rw R))  (2x, y2)

E(Tl,) |2 0 2 cos ¢ -2 0 2 cos @ (% )

Ex(Ag) |2 0 2 cos 2¢ 2 0 2 cos 2¢ ) (xp, 2 ~ )

Exw(Ay) |2 0 2cos2¢p -2 0 —2 cos 2¢
The groups D,q

Dia=Vs42m) | E 25 G 2C, 20y h=8

A, 1 1 1 1 1 4y 7

Ax 1 1 1 -1 -1 |R,

B, 1 -t 1 1 1 &=y

B 1 -1 1 -1 1 |z xy

E 2 0 -2 0 0 | (xy) (zx, yz)

I Ro R,)

Dsg (3m) | E 2C 3C, i 28, 304 h=12

A 1 1 1 1 1 1 LA T

Asy 1 1 -1 1 1 -1 | R,

E, 2 —1 0 2~ 0 | (Re R) ¥~y xp)

(2%, y2)

A 1 1 1 =1 -1 =1

Aza 1 S TS B | 1 |z

E, | 0 -2 ) 0 1 (x»
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The groups D,q (continued)

Dy | E

283

. 4G,

4G,

Ay 1 1 1
Az 1 1 ]
B
B,
E,
E;
Es

—
|
—

NN e
(=]

1
1
-1
-1

-0

V2

1 1 1
-1 -1

-1

[}
o
(=R =~

(x y)
F -5 )
(2x, yz)

(Rs R)

The cubic groups

Ty (43m) | E

h=24

Ay
Az
E

T,
T,

—
—
—

T I N
|
—

(R R, Ry)
1 1 (xp2)

+yF+2
(22— =2 # )

(xy, yz, zx)

2
)
B
e

30‘},

h=48

W W N e e W W N e e
-

I
—
w oW N

1 -1
2 -2
-3
-3

(Rw Ry, R))

(%y2)

L+y+ 7
@2 —2~ 5, F =y

(xy, yz, zx)

The icosahedral group

12G; 12¢2

20C,  15G,

h=60

A |1
T, |3

1 1

1+v5) 1a-
1(1-V5)
~1 -1
H 5 0 0

Vv5)

11++5)

o -1

0 -1

LH+y+7

(% 5 2)
(Ro R, R;)

(22—~ & =, xy, y5 2x)
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