Ejemplo 9.3 Calculo de una frecuencia de
absorcion vibracional molecular .
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1-. En una molécula los atomos vibran y los enlaces se o ]
modelan como los muelles (o resortes) N/

2-. Consideremos una molécula diatomica X-H donde X es suficientemente M

grande como para no moverse y H oscila a su lado

3-. Podemos obtener los niveles energéticos de esa oscilacion o vibracion mediante las ecuaciones:
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EU=(0+%jha) a):(ﬁj v=0,12,...
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La constante de fuerza tipicamente oscila un valor de k = 500 N m~! y la masa del protdon es de: 1.7x107%7 kg
1

2
) = 5.4x10*Hz AE =E,.; —E, = hw =5.7x10%°] ~ 0.36 eV

B 500Nm 1
©=\17x10-27



Ejemplo desarrollado 9.4

Normalizacion de las funciones de onda del oscilador armonico

Las funciones de onda para el oscilador vienen dadas por:
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Para normalizar la funcién de onda 1 debemos encontrar N = Q 2
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Por lo tanto la funcion de onda normalizada es:
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Ejemplo desarrollado 9.5
Calculo de las propiedades de un oscilador armonico

Calcule el desplazamiento medio de un oscilador cuando esta en un estado cuantico v.
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Y (y) = NvHv(y)e_y7
<x>=<yY x|y, >= j Yy x P, dx = foo (NVHV(y)e_yT) XNVHV(y)e_yT dx
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Relacion de recurrencia
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0 1 yH,(y) =vH,_; + EHV+1
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Para el &tomo de H
1.008g = 6.022x1023 atomos
X =1 atomo
1Ny 1kg

" 1mol 0 )
Ejemplo 94 1'0081501* IN, " 6.022x10% atomos ~ 1000g ~ -¢7#*107 kg /atomo H
Calculo de la frecuencia de una transicion rotacional molecular

Para resolver este sistema consideramos un modelo de la particula en una esfera si suponemos que tenemos un
atomo central fijo y el otro atomo viaja alrededor de el a una distancia promedio fijay de forma libre.

Por ejemplo la molécula HI: .!H—.'27 | puede ser modelado de esta forma a una distancia de equilibrio en r=160pm

El momento de inercia de esta molécula es I = myr? = 1.674x107%7kg * (160x10~1?m)? = 4.28x10~* kg m*

2
E,=1(l+1) % conl =0,1,2,... (numero cuanticodel momento angular orbital)

h2 h2 h2 h2
AE = Epoisr = By — B = U+ D+ 2) 7 = 10+ Doz =20+ Doy = U+ 1) —

(1.054x1073%/5)?
4.28x10~% kg m?

hZ
Paral =0al = 1tenemos: AE = (—) = <

; > = 2.59x10722]
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AE _ 2591072 ] Lo O 3x10° &
= = = . ey = — =
VT Th T 6.626x10%%]s * z v 3.92x10''Hz

= 7.65x10"%m



