Kemirelaterade uppgifter i matematik

1. Tathetsfunktionen som beskriver sannolikheten att hitta en elektron i vateatomens
1s-orbital pa ett visst avstand r fran karnan ges av ekvationen
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dér ag ar den sa kallade Bohr-radien (lika med 52,9 pm). For vilket avstand, r,
har denna fordelningsfunktion ett maximum?
Visa ocksa att fordelningsfunktionen ér normerad, dvs.

/OOO P(r)dr =1

vilket betyder att sannolikheten att hitta elektronen nagonstans utanfor kdrnan
ar ett.

2. Vibrationsenergin for en tvaatomig molekyl kan approximeras med Morsefunk-
tionen

U(r)y=A (1 - e’B(T”"O))2

diar A, B, och rq ar konstanter. Berikna det interatoméra avstand for vilket U
har ett minimum.

3. Fordelningsfunktionen som beskriver sannolikhetstéatheten att hitta en elektron i
grundtillstandet pa ett avstand x fran ena kanten i en ”en-dimensionell lada med

0<xz<agesav
o= Een(2)

Detta ar en modell som bl.a. kan anvandas for elektroner i molekyler med
alternerande enkel- och dubbelbindningar (konjugerade system). Berdkna det
vérde pa x for vilket ¢ (z) har ett maximum, dvs. det avstand dér det &r storst
sannolikhet att hitta elektronen.

4. Orsaken till att gaser kan kondensera ar att molekyler och atomer vaxelverkar.
En modell som ofta anvéinds for att beskriva véxelverkningsenergin mellan tva
molekyler pa ett avstand r fran varandra ar den potentialenergifunktion som
kallas Lennard-Jones potentialen
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dar d ar storleken pa molekylen och € &ar ett matt pa véxelverkningsenergin.
Avgor om denna funktion har ett maximum, ett minimum eller bade och. Tolka
resultatet fysikaliskt. Berdkna aven vérdet pa funktionen i eventuella extrem-
punkter.



5. Vid berdkning av en 16snings osmotiska tryck, (II), t.ex. for salt eller socker i
vatten, far man foljande ekvation
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dar R ar gaskonstanten, T" ar temperaturen, V' ar volymen och x ar molbraket
(koncentrationen) av den losta substansen. Bestdm Maclaurin-utvecklingen av
In(1 — x). Det erhallna uttrycket kan anvidndas for att berdkna det osmotiska
trycket i 16sningar med lag koncentration.

6. Bryggan mellan atomer och molekyler a ena sidan och tryck, reaktionsvirmen
och jamviktskonstanter a andra sidan ar en del av kemin och fysiken som kallas
statistisk mekanik. De mest typiska berdkningarna som man forst stoter pa i
en sadan kurs ar derivator med avseende pa temperaturen av féljande typ av

funktioner
g(T) =Y e Bkt

och
Ing(T) =1n Z e Ei/kT

Vad blir resultatet efter utforda deriveringar?

7. Einstein foreslog 1905 en modell for att berakna varmekapaciteten for en kristall
(d.v.s. hur mycket energi i form av varme som behovs for att hoja kristallens
temperatur). Han ténkte sig kristallen som en méngd atomer som vibrerar kring
sina jamviktslagen. For en kristall som bestar av N atomer kan man definiera
en funktion Q(T) - tillstandssumman, ur vilken virmekapaciteten kan berdknas.
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Om man haller kristallens volym konstant kan varmekapaciteten, Cy,, berdknas
med foljande samband

dU(T)
Cv="ar
dar
U(T) = kT (dlnj%(T))

Konstanten Uy ar den energi som behdvs for att 6verfora kristallen till gasfas vid
noll kelvin, k& = 1,38066 - 1072* J/mol (Boltzmanns konstant) och h = 6,626 -
10734 Js (Plancks konstant). Berikna varmekapaciteten for diamant vid 298 K
om vy = 2,75 - 10¥ Hz ar atomernas vibrationsfrekvens i kristallen.



8.

10.

Tryck-volymsarbetet da en gas expanderar eller komprimeras ges av

w=— /V2 P(V)dV
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For manga gaser kan man som en bra approximation for P(V') anvénda van der
Waals’ "tillstandsekvation”.

nRT an?

P = -
V—nb V2

dér n &r antalet mol av gasen, T &r temperaturen, gaskonstanten R = 8.314 J /(K mol)
och a och b ar konstanter vilkas varden beror pa gasen ifraga.

Berdkna arbetet da en mol (n = 1) SO, vid 300 K komprimeras fran V; = 180 -
1073 m3 till V; = 60-1072 m?. For svaveldioxid &r a = 0,1381 och b = 3,219-107°

i Sl-enheter.

Man kan bestamma néar en kemisk reaktion, vid konstant tryck, har natt jamvikt
genom att betrakta &ndringen i Gibbs fria energi (AG). For att kunna forutsiga
hur utbytet av en kemisk reaktion varierar med temperaturen kan man t.ex.
avanda foljande form av Gibbs-Helmholtz ekvation

d(AG/T) — a+bT +cT?

dar T2

Harled ett uttryck for AG som funktion av 7', om AG = AG; vid temperaturen
T;.

(a) For manga kemiska reaktioner finner man experimentellt att reaktionshastig-
heten &r proportionell mot koncentrationen av reaktant, [A], vid varje tid,
t, under reaktionen (en forsta ordningens reaktion).

d[A]
— = —k|lA

Minustecknet kommer av att koncentrationen reaktant minskar med tiden.
Om initialkoncentrationen av [A] betecknas [A]y, finn ett uttryck for hur [A]
varierar som funktion av tiden.

(b) Givet foljande data for sonderfallet av NoOs i flytande brom, bestdm hastig-
hetskonstanten, k, genom att plotta data sa att man far en rat linje.

t/(s) 0 200 | 400 | 600 | 1000
[N2Os5]/M || 0.110 | 0.073 | 0.048 | 0.032 | 0.014




