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 4444 ازازازاز 1111 صفحهصفحهصفحهصفحه

  

        6666        26262626        مباني شيمي كوانتوميمباني شيمي كوانتوميمباني شيمي كوانتوميمباني شيمي كوانتومي        
        60606060        60606060        شيميشيميشيميشيمي        

        1114027111402711140271114027                ****        
        ماشين حسابماشين حسابماشين حسابماشين حساب        ))))1111((((يك يك يك يك         

 ....ها و تبارهاها و تبارهاها و تبارهاها و تبارها    ها و خردهاست؛ نه به ثروتها و خردهاست؛ نه به ثروتها و خردهاست؛ نه به ثروتها و خردهاست؛ نه به ثروت    برتري مردم به يكديگر، به دانشبرتري مردم به يكديگر، به دانشبرتري مردم به يكديگر، به دانشبرتري مردم به يكديگر، به دانش: : : : ))))عععع((((امام عليامام عليامام عليامام علي
  

  اصل موضوع اول كوانتم در ارتباط با كدام مورد زير است؟. 1

><. ج  Ĥ. ب  Ψ. الف   a  د .
2

�
≥∆∆ px.  

  توان در نظر گرفت؟ كدام مورد زير را به عنوان تابع موج نمي. 2

. ج  x. ب  xsin. الف  
x

1
. د  

1

1
2 +x

  

/�با فرض اين كه . 3
)sin(),(

iEt
exctx

−= αψ  ،تابع موج نرمال باشدc كدام است؟  

. الف  
L

2
. ب  

2

L
  L2. د  L .ج  

براي تابع موج . 4
L

x

L
x

π
ψ sin)(

2
><مقدار  = x دام است؟ك  

. ج  L. ب  L. الف  
2

L
. د  

2

L
  

  انرژي كدام سيستم زير پيوسته است؟. 5

  ذره آزاد. د  چرخنده صلب . ج  ارتعاشي مولكول دو اتمي. ب  ذره در جعبه. الف  

  .با كدام تابع زير از ديدگاه فيزيكي غير قابل تشخيص هستند xψ)(تابع . 6

. الف  
dx

xd )(ψ
x)(. ب  

2ψ  ج .)(xe
i ψα  د .)(xψ4  

><براي ذره آزاد . 7 xp كدام است؟  

�K. ب  mE2. الف  
2

1
  �2K. د  mE2. ج  

tEعدم قطعيت بين ي  رابطه. 8 ∆∆   كدام است؟ ,

∆∆≥�. الف   tE ∆∆≤�. ب  . tE  .ج  .
4

�
≥∆∆ tE  .د  .

4

�
≤∆∆ tE .  

  فوريه در كدام مورد زير براي ذره آزاد كاربرد دارد؟ انتگرال. 9

  تعيين اندازه حركت . د  محاسبه انرژي. ج  بسته موج. ب  اصل عدم قطعيت. الف  
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 4444 ازازازاز 2222 صفحهصفحهصفحهصفحه

  

        6666        26262626        مباني شيمي كوانتوميمباني شيمي كوانتوميمباني شيمي كوانتوميمباني شيمي كوانتومي        
        60606060        60606060        شيميشيميشيميشيمي        

        1114027111402711140271114027                ****        
        ماشين حسابماشين حسابماشين حسابماشين حساب        ))))1111((((يك يك يك يك         

  دهد؟ را نشان مي n=3كدام نمودار تغييرات تابع موج ذره در جعبه يك بعدي براي . 10

  

              

  

/�براي تابع موج . 11
)(),(

tniE
nn extx

−=ψψ  مقدارnE)(∆ كدام است؟  

  صفر . د  nE. ج  2nE. ب  nE. الف  

  يك تابع لاگرانژ است؟ كدام. 12

VT. الف   VT. ب  + TV. ج  −   H. د  −

  صحيح نيست؟كدام جمله در مورد انرژي نقطه صفر . 13

    انرژي آغازي نوسانگراست. ب    مستقل از دماست. الف  

  . فر مطلق صفر استدر ص. د  .است V=0انرژي مربوط به . ج  

14 .υ>< xP براي كدام تابع زير صفر است؟  

2. الف  
2x

e
α

υψ
−

2. ب  =
2x

xe
α

υψ
−

2 .ج  =
2

2 x
ex

α

υψ
−

  هر سه مورد. د  =

2اگر . 15
2

1

x
exA

α
ψ

−
  باشد انرژي آن كدام است؟ ν=1گرهارمونيك با وسانتابع موج ن =

0. ب  صفر . الف  
2

1
υh  0 .ج

2

3
υh   0. د

2

5
υh  

فركانس . 16
m

k
v

′
=

π2

1
  توان تعيين كرد؟ را از طريق كدام طيف نمايي زير مي 0

  وتاه امواج ك. د  رمزقزير. ج  ماوراي بنفش. ب  رزونانس هسته. الف  

  كدام مورد براي تقريب هارمونيك صحيح است؟. 17

  .براي حالتهاي برانگيخته ارتعاشي مفيد است. ب  .براي نخستين حالتهاي ارتعاشي مفيد است. الف  

  براي حالتهاي برانگيخته چرخشي مفيد است. د  .براي نخستين حالتهاي چرخشي مفيد است. ج  

  بيشترين فركانس ارتعاش را دارد؟يك  كدام. 18

  HF. د  HCl. ج  HBr. ب  HI. الف  
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 4444 ازازازاز 3333 صفحهصفحهصفحهصفحه

  

        6666        26262626        مباني شيمي كوانتوميمباني شيمي كوانتوميمباني شيمي كوانتوميمباني شيمي كوانتومي        
        60606060        60606060        شيميشيميشيميشيمي        

        1114027111402711140271114027                ****        
        ماشين حسابماشين حسابماشين حسابماشين حساب        ))))1111((((يك يك يك يك         

عبارت . 19
2

2

2

2

yx ∂

∂
+

∂

∂
  شود؟ كروي به كدام جمله تبديل مي –قطبي در مختصات 

 .الف  
φ∂

∂
×

r

1
 .ب   

2

2

2

1

φ∂

∂
×

r
 .ج  

φ∂

∂
×

2

1

r
 .د  

2

2
1

φ∂

∂
×

r
  

  تابع توزيع شعاعي كدام عبارت زير است؟. 20

22. ب  2rR. الف  
Rr  22. ج

4 Rrπ  24. د Rπ  

  در كجا بيشينه است؟ S1يتال به احتمال ارتدانسي. 21

  اي دو برابر شعاع بوهر در فاصله. ب  اي برابر شعاع بوهر در فاصله. الف  

  در هسته . د    اي نصف شعاع بوهر در فاصله. ج  

22 .>< r  در اربيتالS1 كدام است؟  

. الف  
z

a0  ب .
z

a0

2

1
. ج  

z

a0

2

3
. د  

z

a02  

  كند؟ انرژي بخش پيوسته مربوط به حالتهاي نامقيد اتم هيدروژن چگونه تغيير مي. 23

. الف  
2

n

E
E H

n . ب  =
2

2

n

E
E H

n . ج  =
2

2n

E
E H

n   .پيوسته است. د  =

  الكتروني كدام است؟ Nي  ضريب نرمال شدگي دترمينان اسليتر براي منظومه. 24

. الف  
!N

1
 .ب  

!N2

1
 .ج  

!N

1
. د  

!N2

1
  

  پايدارترين تراز انرژي مولكول اتيلن كدام است؟مطابق با نظريه هوكل تابع موج . 25

211. الف   φφψ 211. ب    =+ φφψ −=    

)( .ج   211
2

1
φφψ )(. د    =+ 211

2

1
φφψ −=  

  مربوط به كدام اصل است؟» ها ايجاد كنند در فاصله بين هستهها آنهايي هستند كه تغيير بسيار كم  ترين جهش محتمل« ي جمله. 26

  اصل عدم قطعيت. د  كوندون -اصل فرانك. ج  اصل كوپمان. ب  اصل بوهر. الف  
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 4444 ازازازاز 4444 صفحهصفحهصفحهصفحه

  

        6666        26262626        مباني شيمي كوانتوميمباني شيمي كوانتوميمباني شيمي كوانتوميمباني شيمي كوانتومي        
        60606060        60606060        شيميشيميشيميشيمي        

        1114027111402711140271114027                ****        
        ماشين حساب ماشين حساب ماشين حساب ماشين حساب         ))))1111((((يك يك يك يك         

  

        سؤالات تشريحيسؤالات تشريحيسؤالات تشريحيسؤالات تشريحي

  )نمره 25/1(د؟ار تغييرات چگالي احتمال موضعي آن را ترسيم كنيرابطه بسته موج را براي ذره آزاد نوشته و نمود .1

114براي الكتروني در جعبه يك بعدي كمترين فركانس انتقال مشاهده شده  .2
1002

−× S/  طول جعبه را محاسبه كنيد. است. 

 )نمره25/1(

kgm

SJh

e
31

34

10119

10636

−

−

×=

×=

/

/ .
 

rاتم هيدروژن با تابع موج  1Sثابت كنيد اربيتال  .3
s e

αα
π

ψ −= 2

3

1

1
 )نمره25/1( .نرمال است 

��zsتأثير  .4 ˆ)(,)( σασβ نمره1( .را فقط بنويسيد( 

 )نمره25/1( .اصل پائولي ناشي از چيست؟ توضيح دهيد .5

−=−=−=−با فرمول  مزدوج براي محاسبات نظريه هوكل مولكول با زنجير .6 ccccc  باN  اتم كربن 

  .ال نياز استچند اربيت. الف

  .ها از كدام توابع پايه هستند اين اربيتال. ب

  .ها متمركز هستند هاي فوق روي كدام اتم اربيتال. ج

  .را بنويسيد ψ. د

  )نمره5/1(  .شود به صورت چند دترمينان نوشته مي ψ .هـ 
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 5555 ازازازاز 1111 صفحهصفحهصفحهصفحه

  

         6666        26262626            ييييكوانتومكوانتومكوانتومكوانتوم    ييييممممييييشششش    ييييمبانمبانمبانمبان        

        60606060        60606060            ))))1114027111402711140271114027((((    ييييممممييييشششش        

                        ****        

                            ))))1111((((    يكيكيكيك        

        ....شرافت به خرد و ادب است نه به دارايي و نژادشرافت به خرد و ادب است نه به دارايي و نژاد: : ))عع((عليعليامام امام 

  

  است؟ نادرستمان كدام گزينه زشرودينگر مستقل از  معادلةدر حل  .1

  .شود تابع پيشنهادي مستقل از زمان در نظر گرفته مي .الف  

)()(هادي به صورت تابع پيشن .ب   tr ϕψ شود در نظر گرفته مي  

  شود اپراتور هاميلتوني متغير زمان را در برندارد فرض مي .ج  

  .شود تجزيه مي معادلةشرودينگر به دو  معادلة .د  

تاثير اپراتور  -2
^^

xDx  روي تابعxx sin دام است؟ك  

xx .الف   cos    ب. xxx cossin +  

xxxx .ج   cossin xxxx .د    +2 cossin +2  

  گيري كدام است؟ ، حدود انتگرال Lمقدار قابل انتظار تكانه براي ذره در جعبه به طول  ةدر محاسب .3

  Lصفر تا  .د     L/2صفر تا  .ج   2Lصفر تا  .ب L+تا  L– .الف  

  گيرد؟ موج به الكترون براساس كدام نظريه صورت مي وابسته كردن .4

  نظريه دوبروي .ب    نظريه فوتوني انيشتين .الف  

  نظريه هاميلتوني .د    نظريه پلانك .ج  

  است؟ برقرارعدم قطعيت  ةبين كدام دو كميت رابط. 5

  tو  x .د  tو   E .ج tو  Px .ب Eو   x .الف  

  شود؟ ع موج بر  اساس كدام عبارت ظاهر ميضريب نرمال كنندگي تواب. 6

  تر از يك بودن احتمال بودن ذره معين و كوچك .ب  برابر واحد بودن كل احتمال بودن ذره .الف  

  پيوسته بودن تابع احتمال .د  شرايط تحميل شده بر سيستم .ج  

  نخستين تراز انرژي ذره در جعبه مكعبي كدام است؟ .7

 .الف  
2

2

8

4

ma

h
][ .ب    

222

2
111

8 cbam

h
++    

 .ج  
2

2

8

3

ma

h
 .د    

2

2

8ma

h
  

  براي سيستم چرخنده صلب در صفحه كدام است؟) همترازي(تبهگني  ةدرج. 8

    6يا  3يك يا  .ب    2يك يا  .الف  

  .بسته به عدد كوانتومي مربوطه متفاوت است .د    2 .ج  
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 5555 ازازازاز 2222 صفحهصفحهصفحهصفحه

  

         6666        26262626        ي ي ي ي مباني شيمي كوانتوممباني شيمي كوانتوممباني شيمي كوانتوممباني شيمي كوانتوم        

        60606060        60606060            ))))1114027111402711140271114027((((شيمي شيمي شيمي شيمي         

                        ****        

                ))))1111((((    يكيكيكيك        

  

  صلب تابع ويژه كدام اپراتور است؟ ةتابع موج چرخند. 9

L .ب  جاپذير باشد ههر اپراتوري كه با هاميلتوني جاب .الف  
   pو  2

  Lzو  Lو  H  .د     Lzو  p .ج  

  شوند؟ سطوح تك دانسيته با كدام عبارت بيان مي. 10

atr .الف   =
2

),(ψ    ب. ar =
2

),,( ϕθψ    

arRr .ج   =22
4 )(π    د. arr =

2
4 ),,( ϕθψπ  

  كدامند؟ Szتوابع ويژه اپراتور . 11

h .الف  
2

1
α .ب  ±   2σ .د    xσو  yσو  zσ .ج  βو   

  صادق است؟ها  هاصل طرد پائولي براي كدام ذر. 12

  فرميون يها هذر .ب    تمييز ناپذير يها هذر .الف  

  درستبا اسپين  ييها هذر .د    بوزن يها هذر .ج  

  است؟ نادرستدر تقريب هوكل كدام عبارت . 13

  .شوند هاي كولني همگي برابر فرض مي انتگرال .الف  

  شود تجزيه مي πتابع موج مولكول به دو فاكتور يكي تابعي براي پيوندهاي سيگما و ديگري براي سيستم  .ب  

  شوند هاي تبادلي همگي برابر و مخالف صفر فرض مي انتگرال .ج  

  .وندش فرض ميصفر هاي كولني همگي برابر  انتگرال .د  

  در بنزن بر اساس مدل هوكل چگونه است؟  πهاي  نمودار ترازهاي انرژي اربيتال .14

  داراي شش تراز انرژي بدون درجه همترازي است .الف  
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  .است 3و تراز با درجه همترازي داراي د .د  

  شود؟ دترمينان اسليتر به چه منظوري به كار گرفته مي .15

  تقريبي از انرژي كل سيستم الكتروني  .الف  

  تقريبي از توابع موج اسپيني سيستم چند الكتروني .ب  

  تقريبي از توابع موج اسپين اربيتالي سيستم چند الكتروني .ج  

  تروني سيستم چند الكترونيتقريبي از انرژي الك .د  

Heالكترون يون هيدروژن مانند  شانرژي يون .16
  بر حسب الكترون ولت كدام است؟ +

  4/3 .د    4/54 .ج  2/27 .ب  6/13 .الف  
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  كدام است؟ =3J انرژي چرخنده صلب سه بعدي در حالت .17
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  شوند؟ استفاده مي همعادلهاي لژاندر در حل كدام  اي چندجمله .18

  شرودينگر براي نوسانگر هماهنگ معادلة .ب  شرودينگر براي چرخنده صلب دو بعدي ةمعادل .الف  

   2L ويژه مقدار اپراتور معادلة .د  شرودينگر براي اتم هيدروژن  معادلةقسمت شعاعي  .ج  

  اي كدام است؟ زاويه ةرابطه بين انرژي چرخشي و تكان .19
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  كدام عبارت در مورد منحني انرژي پتانسيل يك مولكول دو اتمي صحيح است؟. 20

  كند از الگوي نوسانگر هماهنگ تبعيت مي .ب  منطبق بر يك سهمي است .الف  

  تقعر آن همواره به سمت پايين است .د  داري يك مينيمم و يك ماكزيمم است .ج  

  است؟ درستكدام گزينه  .21

  مجموعه اي متقارن هستند Hقابل قبول اپراتور  ةويژتوابع  .الف  

  است 3يا  1درجه همترازي براي ذره در جعبه يك بعدي  .ب  

  . خاصيت ارتوگونال بودن توابع ويژه هاميلتوني عمومي است يبه طور كل .ج  

  .جاپذير داراي ويژه مقادير يكسان هستند هاپراتورهاي جاب .د  

  وج ذره در جعبه سه بعدي كدام است؟كنندگي تابع م ضريب نرمال .22
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  ديفرانسيلي حركت نوسانگر هماهنگ در مكانيك كلاسيك كدام است؟ معادلة .23
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  جايگزين پذير بودن ذره به معني چيست؟ .24

    بيشينه بودن دانسيته احتمال موضعي .الف  

  كمينه بودن دانسيته احتمال موضعي .ب  

      مستقل بودن دانسيته احتمال موضعي از زمان .ج  

  ه احتمال موضعي در يك لحظه معين و اندك بودن در نقاط ديگر بيشينه بودن دانسيت .د  
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)(. الف  
2

2

2

2

2

2
2

zyx ∂

∂
+

∂

∂
+

∂

∂
− h  ب .)(

2

2

2

2

2
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2 zyxm ∂

∂
+

∂

∂
+

∂

∂
−
h

  

 .ج  
222
zyx PPP . د    ++

2

2

2

2

2

2

zyx ∂

∂
+

∂

∂
+
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  لت ايستا تابع حالت در يك سيستم حا. 7

  . حاصلضرب انرژي در تابع مكان است. ب  . حاصلضرب تابع مكان در تابع زمان است. الف  

  . باشد خط حالت در سيستم وابسته به زمان مي  همان تابع. د  . است زمانتابع مكان و تابع  جمعحاصل . ج  

  كدام است؟  Lدر جعبه يك بعدي به طول  ذرهشرايط مرزي در يك سيستم . 8

. الف  
0

00
→∞→

==
xx

xx )(,)( ψψ  ب .
0

00
→→

==
xLx

xx )(,)( ψψ  

. ج  
+∞→−∞→

==
xx

xx 00 )(,)( ψψ  د .
+∞→→

==
xLx

xx 00 )(,)( ψψ  

nEمقدار قابل انتظار انرژي در هر حالت ايستا . 9   كدام است؟  ><

. الف  
2
nE  ب .h

iE

e
−

h. د  nE. ج  

iEt

e
−

  

هايي كه داراي انرژي  تعداد حالت aبراي ذره در جعبه مكعبي سه بعدي به طول . 10
2

2

4

7

ma

h
  هستند كدام مورد زير است؟  

  1. د  4. ج  6. ب  3. الف  

  چرا؟ . ارتو نرمال هستند Ĥتوابع ويژه اپراتور . 11

  . چون تابع پتانسيل صفر است. ب  . عملگر انرژي استĤچون . الف  

  . هرميتيك است Ĥچون . د  . تا هستندچون توابع موج مربوطه ايس. ج  

   در نوسانگر هارمونيك كدام است؟ انرژي نقطه صفر . 12

h. الف  
2

1
0. ج  h. ب  

2

1
hv  0. دhv  
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  نوسانگر هماهنگ كدام است؟  v براي هر تراز xPمقدار متوسط . 13

. الف  
2

2
h

α
. ب   

2
hα  ج .

2
2 hα  صفر . د  

00مقدار عبارت . 14 )()( xpx   براي سيستم نوسانگر هماهنگ كدام است؟  ∆∆

. ب  h. الف  
2

h
. ج  

2
h  د .

2

2
h

  

  اي كدام گزينه است؟  تكانه زاويه xمولفه . 15

yz. الف   zpyp zx. ب  − xpzp xy. ج  − ypxp yx. د  − ypxp −  

  ؟ باشد نميجا به جا پذير  اپراتور با كدام zLاپراتور . 16

. د  xL. ج  Ĥ. ب  1̂. الف  
2

L  

مقدار ويژه اپراتور . 17
2

L م چرخنده صلب كدام است؟ در سيست  

. الف  
2
hm  ب .hm  ج .

2
1 h)( +JJ  د .h)( 1+JJ  

  خشي كدام است؟ رترين تراز انرژي چ مقدار انرژي پائين. 18

. ب  صفر . الف  
I

h
2

2

8
2

π
. ج   

I

h
2

2

8π
  h. د  

  مانند اتم هيدروژن اپراتور انرژي پتانسيل كدام است؟  اي ذرهدر يك سيستم دو . 19

. ب  صفر . الف  
r

ze
k

2

. ج  −
2

kx  د .
2

2

x

ke
  

  تابع توزيع شعاعي كدام گزينه است؟ . 20

rR)(. ب  rR)(. الف  
2

rRr)(. ج  
2

4π  د .)(rRr
22

4π  
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  هاي نامقيد اتم هيدروژن داراي كدام ويژگي زير هستند؟  حالت. 21

  . ترازهاي انرژي آنها كوانتيزه است. ب  . انرژي آنها منفي است. الف  

  . ميدان جاذبه هسته است الكترون در. د    . انرژي آنها مثبت است. ج  

  گرلاخ در مورد كدام خصوصيت زير است؟  - آزمايش اشترن. 22

  ي الكترون نپيساي ا اندازه حركت زاويه. ب  اي اربيتالي الكترون  اندازه حركت زاويه. الف  

  اي  پيني هستهساي ا اندازه حركت زاويه. د  اي  اي اربيتالي هسته اندازه حركت زاويه. ج  

23 .)(ˆ σαzS  معادل كدام مورد زير است؟  

σαh)(. الف  
2

1
σβh)(. ب  

2

1
σαh)(. ج  

2

1
σβh)(. د  −

2

1
−  

  حضور دارند؟ ان  تاديوبهاي مولكولي  براساس تقريب هوكل چند الكترون در اوربيتال. 24

  صفر . د  4.ج  3. ب  2. الف  

  چيست؟  يايي فوتوالكترونماساس طيف ن. 25

  كوندون  - اصل فرانك. د  اثر فوتوالكتريك . ج  قضيه كوپمان . ب  طعيت قاصل عدم . الف  

  كوندون است؟  -كدام مورد زير فاكتور فرانك. 26

∫ .ب    eR. الف   ′ τψψ drottro
*

    

∫. ج   ′ τψψ dvibbvi
*

∫. د     ′ τψψ dtransstran
*
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  سوالات تشريحي

  نمره 25/1بارم هر سوال 

  

]ˆ,ˆ[مقدار جا به جاپذيري  .1 xpx را بدست آوريد .  

  

را در تابع حالت  Nضريب . 2
L

x
N

π
ψ sin=  تعيين كنيد .  

  

ثابت كنيد . 3







=

10

01
3

2σ است .  

  

مقدار قابل انتظار . 4
r

1
را براي  

r
s e

α

π

α
ψ −= 2

13

1   . محاسبه كنيد )(

∫: توجه
∞

+
− =

0 1n

bxn

b

n
dxex

!
  

  

برابر  2Hبا فرض اين كه ثابت نيروي مولكول . 5
m

N2
1015 فركانس ارتعاش بر حسب . باشد /×

1−
cm را محاسبه كنيد .

S

cm
c

10
103 ×≅   

  

  . بررسي نماييد هوكلمولكول بوتادين را با استفاده از تقريب . 6
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  در فضاي سه بعدي كدام است؟  ψشرط نرمال بودن تابع موجي  . 1

       الف.
V

dVψ =∫
2

 ب.               0
V

dVψ =∫
2

1 

  

*ˆ  ج.
V

H dVψ ψ =∫  د.           0
ˆ*

V
H dVψ ψ =∫ 1             

            

ˆ. اثر اپراتور 2
xD برروي تابع

ax
e  كدام است ؟ 

 

 الف. 
ax

ae dx     .ب
ax

xe      .ج
ax

ae      .د 
ax

xe dx     

        

  نرمال باشد كدام است؟  ψبه شرط اينكه   ψدر حالت  a. بنا براصل موضوع سوم مقدار قابل انتظار مشاهده پذير 3

a*  الف. dVψ ψ〈 〉 = a*ˆ ب.        ∫ A dVψ ψ〈 〉 = ∫ 

  

a     ج. dVψ〈 〉 = ∫
2

 د.              
ˆ*a Aψ ψ〈 〉 = ∫ 

        

)(. اپراتور لاپلاسي 4
  كدام است؟ ∇2

  

الف. 
2

2

2

2

2

2

zyx ∂

∂
+

∂

∂
+

∂

∂
ب.       

dx

d

i

2
�

   

    

ˆv̂ج. +τ           .د)(
2

2

2

2

2

22

2 zyxm ∂

∂
+

∂

∂
+

∂

∂− �
 

        

 حالت تابع. در سيستم ذره در جعبه يك بعدي  با 5
L

x
ASin

π
ψ  كدام است؟ Aضريب  =

  الف.
L

2

  ب.      
L

2

  ج.    
L

2
 د.          

L

1
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 چيست؟ a. انرژي نخستين تراز اصلي در سيستم ذره در جعبه مكعبي به ضلع 6

  

  الف.
h

ma

2

2

2

4
  ب.  

ma

�
2

2
8

  ج.  
h

ma

2

2

3

8
 د.    

ma

�
2

2
4

     

 

        

 ؟مي باشد Ĥ. كدام رابطه شرط متعامد بودن تابع هاي ويژه7

  

  الف.
*

( ) i ji j dVψ ψ
+∞

−∞
= =∫  ب.        0

*
( ) i ji j dVψ ψ

+∞

−∞
≠ =∫ 1 

  

  ج.
*

( )
i j

i j dVψ ψ
+∞

−∞
= =∫  د.         1

*
( ) i ji j dVψ ψ

+∞

−∞
≠ =∫ 0 

  

 تكانه زاويه اي است؟Z.  كدام يك نشان دهنده مولفه 8

  

zL  الف. m= �
2

zL    ب.   mh=  ج   .z
L m= z    د.  �

L mh= 2

 

  

        

. براي يك حالت ايستا در جعبه يك بعدي ����
�/

)(),(
tiE

nn
nextx

−=ψψ خطا در انرژي چقدر است؟ 

  

الف. 
2

�
د.       nEج.      ب. صفر         

2

h
 

ˆ. كدام يك از تابع هاي زير ويژه تابع اپراتور 10
xD

x

∂
=

∂
 است ؟  

  

cosaب.    kx  الف. kx      .ج  
kx

ae
−

−kx  د.        2
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ˆ. براي دو اپراتور 11 ˆA x= 2

B̂و   
x

∂
=

∂
ˆجابه جا پذير    ˆˆ ˆAB BA− كدام است ؟  

  

−x د.        x−2ج.         x4ب.        x2الف.    2
2                

        

))((. حداقل مقدار �������� pxx   در سيستم نوسانگر هماهنگ چقدر است؟∆∆

ب.       الف. صفر 
2

�
  د.قابل محاسبه نيست      1ج.      

  

L̂2. اثر اپراتور13
,برروي تابع هاي موجي اتم هاي هيدروژن مانند ,

( , , )
n l m

r θ ϕΨ  كدام است ؟  

  

)(�ψالف. 1+ll        .ب�m ψ2

)(ψ ج.           1+ll        .د m ψ2�        

ژول است . طول موج اولين خط جذبي در چرخش  55/7 × 10 - 23برابر    = 1j. انرژي چرخشي مولكول منوكسيد كربن در تراز 14

  اين مولكول برحسب سانتي متر چقدر است ؟

   263/0د.        364/0ج.         463/0ب.        362/0الف.  

  از كدام رابطه زير به دست مي آيد ؟ s1. مقدار قابل انتظار فاصله الكترون از هسته اوربيتال اتمي 15

sr  الف. r drπ ψ〈 〉 = ∫ 2 2

1
dvr ب.         4 ss 11 ψψ∫

*
        

  

sr            ج. drψ〈 〉 = ∫ 2

sr د.        1 dVψ〈 〉 = ∫ 2

1        

        

  اتم سديم ناشي از چيست؟ D. ساختار ظريف خط 16

  اوربيتالي الكتروند. حركت   ج. اسپين الكترون  ب. دافعه الكتروني  الف. جاذبه هسته و الكترون 

  . قدر مطلق تكانه ي زاويه اي اسپين از كدام رابطه به دست مي آيد ؟17

  

الف.   
�

π2
)ب.       )�s s ج.     1+

( )

s
m

s s +1
2د.          

1 �)( +SS  
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  ؟جابجا پذير استzL̂. كدام اپراتور با 18

الف. 
xL̂      .بxL̂        .جyL̂     .دyx LL ˆˆ +

  
  

  . كدام تابع نسبت به عملگر پاريته فرد است؟19

الف.
x

e        .ب
2x

e      .ج
2x

ex.    .د
2

x  

  

  كدام است ؟ He. بر پايه اصل طرد پاولي ، تابع اسپيني مناسب براي يك سيستم دو الكتروني مانند 20

   1 (β( β) 2(  ب.          α )1( α) 2( الف.

    2( α  +  )2 (β )1( α( β) 1د.  2( α -   )2 (β )1( α      )( β) 1ج. (

  

  است؟ نادرست. كدام مورد زير بنا بر نظريه اوربيتال مولكولي هوكل 21

  = Sii 1   ب.          = Hii 1  الف.

 

  براي دو اتم همسايه  Hij = βد.       جز براي دو اتم همسايه  = Hij 0ج.   

  

  است ؟ . فركانس مشخصه ارتعاش در بررسي كلاسيك مولكول ، با فركانس جذبي تجربي در كدام ناحيه برابر22

  د. زير قرمز    ج. فرابنفش     ب. قرمز    الف.  ريز موج

  . كدام رابطه زير ممان مغناطيسي الكترون ناشي از گردش آن به دور هسته است ؟23

  

 الف.
e

e
L

m
µ =

2

��
z ب.  

e

e
L

m
µ = −

2

�
z ج.  

e

Ze
L

m
µ = −

2

�

 د.  
e

e
L

m
µ = −

2

��

        

        

  پاولي است ؟yσ.كدام رابطه زير ،ماتريس اپراتور ��������

الف.
0

0

i

i−
 ب.    

01

10
 ج.    

10

01

−
 د.    

01

10 −
  

  

  جعبه سه بعدي كدام است؟ ر. چند حالتي در ترازهاي انرژي ذره د25

zyxالف.  nnn 2ب.     ++
xn      .جxn      .22د

22 nnn Yx ++  
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  ه واريانسيون در روش تغيير پارامترها مي باشد؟يقض ه . كدام عبارت نشان دهند26

=1الف. 
∫

∫
τϕϕ

τϕϕ

d

dH
*

* ˆ
≤1 ب.          

∫

∫
τϕϕ

τϕϕ

d

dH
*

* ˆ
  

  

0E ج.
d

dH
=

∫

∫
τϕϕ

τϕϕ
*

* ˆ
∫ د.           ≥ 0E

d

dH

τϕϕ

τϕϕ
*

* ˆ
  

  

  

  سوال هاي تشريحي

  نمره 25/1بارم هر سوال 

  

را كه جذب سطحي جامدي شده و مقيد به چرخش در آن صفحه است ، به عنوان چرخنده صلب در صفحه در نظر  NO. مولكول  1

 2و ممان اينرسي آن  NO  ،kg 26- 10 × 24مي گيريم . اگر جرم كاسته 
kg.m 47- 10 × 5/16  باشد ، اولين انرزي غير صفر آن را

  حساب كنيد .

  

  

  فاصله الكترون تا هسته اتم هيدروژن را حساب كنيد . <r>. مقدار قابل انتظار 2

  

0معادله موجي الكترون اتم هيدروژن   
3
0

1 a

k

e
a

−

=
π

ψ   وpm 9/52 ao = . است  

 و = x 0. براي ذره در جعبه يك بعدي ، احتمال بودن ذره را در فاصله 3
a

x =
2

  به دست آوريد . = n 1و 

  

sinتابع موج نرمال شده ذره در جعبه يك بعدي    
x

a a

π
ψ =

2

  است .  
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        6666 ازازازاز 6666 صفحهصفحهصفحهصفحه

  

CH. ترازهاي انرژي را براي كاتيون پروپنيل 4 CH CH
+= −

2 برمبناي روش هوكل به دست آوريد و انرژي رزونانس  2

   آن را حساب كنيد.

  

). تابع نرمال شده ذره آزاد 5 )
ikxx e

L
ψψψψ =

1
xpو    

i x

∂
=

∂

�
را براي اين ذره بين    px است . مقدار قابل انتظار    

L
−
2

 و  

L
+
2

  .حساب كنيد  

، +He. تابع موجي  6
r

a
Neψψψψ

−

=

2

است . آن را نرمال سازيد ، ضريب نرمال سازي را به دست آوريد و تابع موجي نرمال شده را  �

  بنويسيد .

  

φθθτ:ازرابطه ي يادآوري ddrdrd sin
و حل انتگرال =2

1
0

+
=−∞

∫ n

axn

a

n
dxex

!
  استفاده كنيد. 

  ثابت ها و اعداد مفيد و لازم

smc

m

ma

sJ

sJh

e

.

/

/

./

./

8

31

12
0

34

34

103

10119

10952

100551

106256

×=

×=

×=

×=

×=

−

−

−

−

�
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  : استان  ـ جبراني ارشد كارشناسي

  

  

   6: تشريحي  26: تستي:  سوالات تعداد  كوانتومي شيمي مباني:  درس نام

   1114027) : محض ـ كاربردي ـ شيمي فيزيك( شيمي: درس كد/ تحصيلي رشته

   60: تشريحي  60: تستي): دقيقه( آزمون زمان                        

  1 - يك: سوال سري كد                   است مجاز مهندسي حساب ماشين: از استفاده                                    ������90ن: آزمون

  

   

 ٧ از ١ ����

 

�و  �احتمال حضور ذره در فاصله . 1 �  برابر است با  ��
2   الف

( , )x tψ  

)   ب , )x tψ  

)   ج , )x t dxψ  

2   د
( , )x t dxψ  


���Cfعملگري داراي دو خاصيت زير باشد  اگر. 2x� � C��f
x���
f
x� � g
x�� � ��f
x� � ��g
x�  

  .عملگر هرميتي است   الف

                .                  عملگر انرژي است   ب

  عملگر جابجايي است   ج

  .عملگر خطي است   د

3 .sin   تابع ويژه كدام عملگر است؟ ��

  �̂�   الف

  ���   ب

  ��   ج

  ����   د

  برابر است با  �مطابق اصول موضوع سوم مقدار قابل انتظار مشاهده پذير . 4

���   الف � � ø�ø�τ   اگرø نرمال باشد                              .  

���     ب � � ø���ø�τ                  .             نرمال نباشد øاگر  
���   ج � � ø���ø�τ  اگرø نرمال باشد                     .  

���     د � � ø�ø�τ   .نرمال نباشد øاگر  

  معادله وابسته به زمان شرودينگر در يك بعد كدام است؟. 5

)   الف , )ˆ ( , )
x t

H x t i
t

∂Ψ
Ψ =

∂
h  

ˆ   ب ( , ) ( , )H x t E x tΨ = Ψ  

)   ج , )ˆ ( , )
x t

H x t i
x

∂Ψ
Ψ =

∂
h  

)   د , ) ( , )ˆ x t x t
H i

x t

∂Ψ ∂Ψ
=

∂ ∂
h  
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  : استان  ـ جبراني ارشد كارشناسي

  

  

   6: تشريحي  26: تستي:  سوالات تعداد  كوانتومي شيمي مباني:  درس نام

   1114027) : محض ـ كاربردي ـ شيمي فيزيك( شيمي: درس كد/ تحصيلي رشته

   60: تشريحي  60: تستي): دقيقه( آزمون زمان                        

  1 - يك: سوال سري كد                   است مجاز مهندسي حساب ماشين: از استفاده                                    ������90ن: آزمون

  

   

 ٧ از ٢ ����

 

  :عبارت هاميلتوني براي ذره آزادي كه تحت تاثير هيچ نيرويي نيست، عبارت است از.6 

2   الف

2

ˆ 1ˆ
2

xP
H

m r
= +  

2   ب 2

2
ˆ ( )

2

d
H V x

m dx

−
= +

h
  

2   ج 2

2
ˆ

2

d
H

m dx

−
=

h
  

ˆ2   د
ˆ ( )

2

xP
H V x

m
= +  

�وقتي  ��
ψدر الگوي ذره در جعبه يك بعدي مقدار تابع . 7  !   كدام است؟ "

 0   الف
                        ∞   ب

/   ج 2l  

  l   د

  حالتهاي ايستا كدام عبارت صحيح است؟ در. 8 


   الفΔE�% � 0        


   بΔx�% � 0  

��E   ج' � 0  


   دΔp)�% � 0  

�"(در يك جعبه مكعبي  . 9  � "* � "+ �   : انرژي و چند حالتي در تراز دوم به ترتيب عبارتند از) �

2   الف

2

6

8

h

ma
       3و  

2   ب

2

6

8

h

ma
                    1و  

2   ج

2

3

8

h

ma
            1و  

2   د

2

3

8

h

ma
                         3و 
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  : استان  ـ جبراني ارشد كارشناسي

  

  

   6: تشريحي  26: تستي:  سوالات تعداد  كوانتومي شيمي مباني:  درس نام

   1114027) : محض ـ كاربردي ـ شيمي فيزيك( شيمي: درس كد/ تحصيلي رشته

   60: تشريحي  60: تستي): دقيقه( آزمون زمان                        

  1 - يك: سوال سري كد                   است مجاز مهندسي حساب ماشين: از استفاده                                    ������90ن: آزمون

  

   

 ٧ از ٣ ����

 

- ,اگر. 10 � .   � ø/�
01

21 ø3�4 � 1 
 

- ,و     6 .   � ø/�
01

21 ø3�4 �   باشد دو تابع موج نسبت به هم         0

       اورتوگونال هستند    الف

  .                 نرمال هستند   ب

  اورتونرمال هستند   ج

  .مستقل هستند   د

0در سيستم نوسانگر هماهنگ  �7مقدار ويژه .11
2

7
ωh نوسانگر در كدام تراز انرژي قرار دارد؟. مي باشد  

4   الف � 2  

4   ب � 1  

4   ج � 0  

4   د � 3  

  كدام است؟ ":�باشد ثابت نيرو در مولكول  ;برابر   ":7ثابت نيرو در مولكول  اگر. 12

  2/;   الف

  ;   ب

/;=   ج µ  

/;   د µ  

  اندازه حركت با كدام يك از اپراتور هاي زير جا به جاپذير است؟  ?<مولفه . 13

x   الف
L  

2   ب

x
L  

2   ج
L  

  yL   د

در تابع  C0ضريب . 14
0( )

im
C e

φφΦ   كدام است؟ =

1   الف

π
  

1   ب

π
  

1   ج

2π
  

1   د

2π
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  : استان  ـ جبراني ارشد كارشناسي

  

  

   6: تشريحي  26: تستي:  سوالات تعداد  كوانتومي شيمي مباني:  درس نام

   1114027) : محض ـ كاربردي ـ شيمي فيزيك( شيمي: درس كد/ تحصيلي رشته

   60: تشريحي  60: تستي): دقيقه( آزمون زمان                        

  1 - يك: سوال سري كد                   است مجاز مهندسي حساب ماشين: از استفاده                                    ������90ن: آزمون

  

   

 ٧ از � ����

 

)با تابع ويژه  Hمقدار ويژه اپراتور. 15 , )
m

l
Y θ φ كدام است؟  

   الف
2

m

I

h
  

2   ب
( 1)

2

l l

I

+ h
  

2   ج
( 1)

2

l l

I

+ h
  

2   د

2

m

I

h
  

  16 .
210ψ  برابر است با:  

   الف
1sψ  

   ب
2sψ  

2   ج zpψ  

2   د xpψ  

)جزء حجم . 17  )dv در مختصات قطبي كدام است؟  

2r   الف drd dθ φ  

2   ب
sinr drd dθ θ φ  

drd   ج dθ φ  

sin   د drd dθ θ φ  

  با توجه به روابط جابجاپذيري در ماتريس هاي پائولي كدام عبارت صحيح است؟. 18 

2   الف

z x yσ σ σ=  

2   ب

z x x
σ σ σ=  

z   ج x y
iσ σ σ=  

x   د y x
iσ σ σ=  

ˆدر Aويژه  مقدار. 19  ( ) ( )zS Aα σ α σ= چيست؟  

  h−   الف

1   ب

2
− h  

1   ج

2
h  

  h   د
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  : استان  ـ جبراني ارشد كارشناسي

  

  

   6: تشريحي  26: تستي:  سوالات تعداد  كوانتومي شيمي مباني:  درس نام

   1114027) : محض ـ كاربردي ـ شيمي فيزيك( شيمي: درس كد/ تحصيلي رشته

   60: تشريحي  60: تستي): دقيقه( آزمون زمان                        

  1 - يك: سوال سري كد                   است مجاز مهندسي حساب ماشين: از استفاده                                    ������90ن: آزمون

  

   

 ٧ از � ����

 

اگر: روش تغيير پارامتر  در. 20
Ĥ d

J
d

φ φ τ

φ φ τ

∗

∗
=
∫
∫

 )φباشد كدام عبارت درست است؟) تابع آزمون  

   الف
0J E=  

   ب
0J E≥  

1J   ج =  

   د
0J E≤  

)لاپلاسي براي تابعي به شكل  اپراتور. 21 )γψ كدام است؟  

   الف
rrr ∂

∂
+

∂

∂ 2

2

2

  

   ب
2

2
1

dr

d

r
  

   ج
dr

d

rdr

d 2

2

2

+  

   د
dr

d

rdr

d 1

2

2

+  

  :هاميلتوني اتم هليم در حالت پايه عبارت است. 22 

)   الف )
2121

r

1

r

2

r

2

2

1
H

2
2

2
1

,

ˆ +−−∇+∇=  

2   ب 2

1 2

1,2

1 1ˆ ( )
2

H
r

= ∇ +∇ −  

21   ج 2ˆ
2

H
r

= ∇ −  

2   د 2

1 2

1 2

1 2 2ˆ ( )
2

H
r r

= ∇ +∇ − −  

  در حالت اصلي مولكول اتيلن برابر است با πبنابر نظريه هوكل انرژي سيستم . 23 

  2β   الف

)   ب )2 α β+  

)   ج )α β+  

  2α   د
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  : استان  ـ جبراني ارشد كارشناسي

  

  

   6: تشريحي  26: تستي:  سوالات تعداد  كوانتومي شيمي مباني:  درس نام

   1114027) : محض ـ كاربردي ـ شيمي فيزيك( شيمي: درس كد/ تحصيلي رشته

   60: تشريحي  60: تستي): دقيقه( آزمون زمان                        

  1 - يك: سوال سري كد                   است مجاز مهندسي حساب ماشين: از استفاده                                    ������90ن: آزمون

  

   

����  ٧ از 

 

  اصل تميزناپذيري ذرات همه ذرات با اسپين صفر يا عدد صحيح داراي   طبق. 24 

  .      تابع موجي نامتقارن هستند   الف

  .                        تابع موجي ضد متقارن هستند   ب

  تابع موجي متقارن هستند   ج

  .تابع موجي بدون تقارن مشخص هستند   د

  بين ترازهاي انرژي در كدام سيستم ثابت است؟ فاصله. 25

  ذره در جعبه يك بعدي               الف

  ذره در جعبه سه بعدي   ب

  چرخنده صلب   ج

  نوسانگر هماهنگ يك بعدي           د

  در تقريب هوكل براي اتم هاي غير همسايه برابر است با  ijHهاي كولوني  انتگرال. 26 

  â   الف

  1   ب
  صفر   ج

  á   د

  

  سئوالات تشريحي

  نمره 25/1بارم هر سئوال 

): عبارت است با n�1و در تراز  Lتابع حالت براي يك ذره در جعبه يك بعدي به طول . 1 ) sin( )
x

x N
L

π
ψ را تعيين N ضريب =

  .چقدر است Lطول موج اين ذره در تراز پنجم بر حسب . نماييد

2 . 
xp∆  را براي حالت پايه نوسانگر هماهنگ بدست آوريد

2
1

4 2
0 ( ) ( )

x

x e
αα

ψ
π

= 
x,:  نشان دهيد. 3 y x y y x zL L L L L L i L  = − =  h   
.هيدروژن را بدست آوريد ماگزيمم احتمال حضور الكترون در اربيتال  اتم. 4

3
2

1
0

1
,

r

s

z
e

a

αα α
π

ψ −= =   
  .اصل طرد پائولي ناشي از چيست؟ توابع اسپيني ممكن را با توجه به اين اصل براي دو الكترون اتم هليم بنويسيد. 5
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  : استان  ـ جبراني ارشد كارشناسي

  

  

   6: تشريحي  26: تستي:  سوالات تعداد  كوانتومي شيمي مباني:  درس نام

   1114027) : محض ـ كاربردي ـ شيمي فيزيك( شيمي: درس كد/ تحصيلي رشته

   60: تشريحي  60: تستي): دقيقه( آزمون زمان                        

  1 - يك: سوال سري كد                   است مجاز مهندسي حساب ماشين: از استفاده                                    ������90ن: آزمون

  

   

 ٧ از ٧ ����

 

 . دو مورد از تقريب هاي نظريه هوكل را به طور خلاصه بيان نماييد و دترمينان ضرايب هوكل را براي مولكول بنزن بدست آوريد. 6
   

 

: مي دانيم 
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    ماشين حساب  

    

تاثير اپراتور .1
x

D̂2  بر روي تابعf ( x ) a sin x= كدام گزينه است ؟  

f. الف      ( x f. ب     −( ( x )      

af. ج      ( x af. د     −( ( x )    

  اپراتور وابسته به تابع هاميلتوني كدام است ؟.  2

ˆ. الف      ˆH V
mππππ

= − ∇ +2

2

�
ˆ. ب      ˆH V

m
= − ∇ +

2

2

2

�
  

ˆ. ج      ˆH V
ππππ

= − ∇ +
2

2

2

�
ˆ. د      ˆH V

m
= − ∇ +2

2

�
  

  براي ذره آزاد كدام چه قدر است ؟ xpمقدار قابل انتظار .  3

±mE. الف      2 . ب      �
mE

±
2

�
      

. ج     
h

mE
±

2

±mE. د      2    

  يك بعدي ، ثابت نرمال سازي تابع موجي كدام است ؟ زادآ ذرهبراي .  4

. الف     
L

2

. ب     
L

2
        

        

. ج   
L

1
. د      

L

2
  

  كدام رابطه ي زير فركانس سيستم نوسانگر هارمونيك را مشخص مي كند ؟.  5

. الف     
h k

mππππ
. ب     

k

mππππ

1

2

      

        

. ج   
mππππ

1

2

�
. د     

k

mππππ

1

2

  

  انرژي نقطه ي صفر در حركت ارتعاشي كدام است ؟.  6

. الف     
h

νννν
ππππ2

νννν. ب     
ππππ2

�
      

νννν. ج     
ππππ2

�

�
hνννν. د     

1

2
�
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    ماشين حساب      

  كدام است ؟ Ĥخاصيت متعامد بودن تابع هاي ويژه.  7

.الف                
    

*
( )

i j
i j dVψ ψ

+∞

−∞
≠ =∫     .    ب  0

*
( )

i j
i j dVψ ψ

+∞

−∞
≠ =∫ 1  

  

.ج                
    

*
( )

i j
i j dVψ ψ

+∞

−∞
= =∫     .     د  1

*
( )

+∞

−∞
= =∫ i ji j dVψ ψ 0  

  چند حالتي است ؟  = = = =    nnnn 3تراز چهارم نوسانگر هماهنگ با .  8

  9. د     1. ج   4. ب    3. الف     

  يك تابع نرمال شده باشد ، ضريب نرمال سازي كدام است ؟ NNNNΨΨΨΨاگر تابع .  9

dψ. الف      τψ τψ τψ τ∫
. ب     2

dψ ψ τψ ψ τψ ψ τψ ψ τ∗

∫

1
    

    

dψ. ج      ψ τψ ψ τψ ψ τψ ψ τ∗     د .N
2  

  كدام يك از تابع هاي زير واجد شرايط لازم براي نمايش حالت كوانتومي يك ذره است ؟.  10

). الف      )f x Ax= ). ب       2 )
A

f x
x

=
+1

    

). ج      ) ( )f x Ax x= ). د       1+ ) sinf x A x=    

  كدام يك از مشاهده پذيرهاي زير در حالت نوسانگر هارمونيك يك بعدي درست است ؟.  11

p,. الف      x< >≠ < >=0 p,. ب   0 x< >≠ < >≠0 0  

p,. ج      x< >= < >=0 p,. د      0 x< >= < >≠0 0  

  ذره در جعبه ي مكعبي چند برابر انرژي تراز اول است ؟ انرژي تراز چهارم.  12

. الف     
11

3
. ب     

14

3
        

. د      4 2. ج     
17

3
    

  انگيخته كدام است ؟باشد ، انرژي اولين حالت بر  JJJJ 21- 10  ×6/28برابر HClHClHClHClبراي مولكول  1EEEEاگر انرژي ارتعاشي .  13

/ JJJJ. الف     
−× 201 43 / JJJJ. ب       10

−× 208 58 10    

/ JJJJ. ج     
−× 205 74 / JJJJ. د     10

−× 204 29 10  
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        ماشين حساب      

  تابع توزيع شعاعي احتمال حضور الكترون از يك قشر كروي به قشر ديگر كدام است ؟.  14

r. الف    R drππππ 2 drψψψψ. ب     24
2

    

R. ج    drπ ψπ ψπ ψπ ψ2 r. د     2 drπ ψπ ψπ ψπ ψ2 24  

  در نظريه ي اوربيتال مولكولي هوكل كدام فرض زير درست است ؟.  15

iiS. الف    αααα=     ب .iiH αααα=      

. ج     
ij

H = . د     1
ij

S ββββ=    

  توسط كدام انتگرال زير به دست مي آيد ؟ ssss1مقدار قابل انتظار فاصله ي الكترون از هسته براي اوربيتال اتمي .  16

>. الف      >= ∫ sr r drπ ψπ ψπ ψπ ψ3 2
*. ب       14 ˆ

s sr H drψ ψψ ψψ ψψ ψ< >= ∫ 1 1    

*. ج     

s sr r drψ ψψ ψψ ψψ ψ< >= ∫ 1 *. د       1

s sr drψ ψψ ψψ ψψ ψ< >= ∫ 1 1    

  براي ذره در جعبه ي يك بعدي كدام است ؟  LLLLبين صفر تا  xxxxمقدار قابل انتظار .  17

. الف     
L

2
. ب   

L

2
. د      LLLL. ج     

L

1
  

  در جعبه ي مكعبي انرژي دومين تراز آن چقدر است ؟در حالت ذره .  18

. الف     
h

ma

2

2

3

8
. ب      

h

ma

2

2

4

8
      

    

. ج     
h

ma

2

2

5

8
. د     

h

ma

2

2

6

8
  

  مربوط مي شود ؟در حالت ذره در جعبه ي مكعبي چند حالت كوانتومي هم انرژي به سومين تراز .  19

   6. د      5. ج     2. ب    3. الف     

  كدام رابطه انرژي هاي مجاز چرخنده ي صلب در صفحه را نشان مي دهد ؟.  20

. الف   
m h

I

2 2

2
. ب     

n h

I

2 2

2
      

  

. ج   
m

I

2 2

2

�
. د     

m h

Iωωωω

2 2

2
  

در رابطه ي .  21
e

g s
m

µµµµ = −
2

�
  ،gggg نماد چيست ؟  

      فاكتور لانده. ب     الف ضريب لاگرانژ  

  ضريب اپنهايمر. د     فاكتور پاولي. ج   
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    ماشين حساب      

  

  پاولي است ؟  σσσσxxxxكدام ماتريس زير ، ماتريس اپراتور .  22

.الف  
    

i

i

−0

0
.ب    

    

0 1

1 0
    

  

.ج  
    

−

1 0

0 1
. د    

−0 1

1 0
    

  كدام رابطه زير مقياس واحد انرژي هارتري است ؟.  23

    . الف   
o

m e
4

2
�

. ب     
eµ

2

2

�
      

  

. ج   
o

m e

h

2

    . د     2
�

o
m e

4

2
2

  

ˆرابطه ي اپراتور .  24
zL براي چرخنده صلب در صفحه كدام است ؟  

. الف   
h

i φφφφ

∂

∂
ih. ب     

φφφφ

∂
−

∂

2

2
      

  

. ج   
i φφφφ

∂

∂

�
i. د     

φφφφ

∂

∂

2

2
�   

انرژي . است  ββββ2  +αααα 2    و انرژي كل هر پيوند اتيلني ββββ 472/2  +αααα 4انرژي كل مولكول بوتا دي ين براساس تقريب هوكل .  25

  رزونانس پيوند دوگانه ي نا مسقر در بوتادي ين كدام است ؟

       ββββ 472/0. ب      ββββ 472/1. الف   

  ββββ 236/0. د     ββββ 236 /1. ج   

  سي كلاسيك مولكول ، با فركانس جذبي تجربي در كدام ناحيه برابر است ؟فركانس مشخصه ارتعاش در برر .26

  زير قرمز. د    فرابنفش. ج  قرمز. ب  ريز موج.  الف  
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    ماشين حساب      

در تقريب چرخنده صلب با مشخصات زير اولين انرژي چرخشي غير صفر آن بر حسب الكترون COبراي مولكولهاي خطي.27

/حجم كاسته شده(ولت كدام است؟  , / , /h Js r A kg
− −= × = ×34 0 26

6 62 10 1 13 1 14 10(  

.الف  
    

/7 .ب  67
    

/

−× 44 8  .ج  10
/

−× 237 67  .د  10
/4 8  

كم ترين انرژي حالت اصلي آن بر حسب ژول ) حركت را يك بعدي فرض كنيد( يك الكترون در طول يك نانومتر مقيد است .28

جرم الكترون ( كدام است؟ 
/

−× kg319 31 10(  

/ .الف  

−× 106 02 /. ب   10

−× 206 02 /. ج  10

−× 2024 08 / .د  10

−× 2018 06 10  

براي تابع موج . 29

−

Ψ =

r

aNe 0

2

  ضريب نرمال كنندگي كدام است؟ 

!n ax

n

n
x e dx

a

∞
−

+
=∫ 10

   

. الف  
π

8
. ب  

aπ

π

3

0
.ج  

aπ 3

0

8
aπ .د     4

0

25
  

  معادله شرودينگر نوسانگر هماهنگ پس از تغيير متغير به كدام معادله منجر مي گردد؟. 30

  هرميت. د  لاگر.ج   لژاندر.ب  لاگرانژ. الف  

  كدام رابطه بيانگر قضيه ويريال است؟. 31

 .الف  
V

E
< >

=
2

T. ب     V=−< >  

E .ج   T=− <   همه موارد صحيح است.د    2<

  كدام است؟βماتريس نمايش دهنده تابع اسپيني .32

. الف  
i

i

− 
 
 

0

0
 .ب    

 
 
 

1 0

0 1
  

  

 .ج  
 
 
 

0

1
 .د    

i

 
 − 

0
  

ijكدام گزينه در مورد . 33
H وكل درست است؟هبراي مولكول بوتادي ان بر اساس تقريب  

H .الف   H β= =
11 33

S .ب     S= =
11 22

0  

H .ج   H α= =
22 44

H .د     H H β= = =
23 34 13  
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    ماشين حساب      

  

  

  چيست؟ ودينگرالكتروني براي اتم كربن در معادله شرتعداد جملات پتانسيل دافعه  . 34

  15.د  10. ج  20. ب  30. الف  

  

  كدام رابطه صحيح است؟. 35

 .الف  
cos cos

y r

ϕ θ ϕ∂
=

∂
sin .ب   sin

r

y
θ ϕ

∂
=

∂  
  

 .ج  
sin

sinx r

ϕ θ

ϕ

∂ −
=

∂
 .د    

sin

z r

ϕ θ∂
= −

∂
  

  

 ثابت ها و اعدادمورد نياز

/ /

/ /

/

e

h Js Js

a m m kg

c ms ev J

− −

− −

− −

= × = ×

= × = ×

= × = ×

34 34

12 31
0

8 1 19

6 625 10 1 055 10

52 9 10 9 11 10

3 10 1 1 602 10

�
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    ماشين حساب  

    

تاثير اپراتور .1
x

D̂2  بر روي تابعf ( x ) a sin x= كدام گزينه است ؟  

f. الف      ( x f. ب     −( ( x )      

af. ج      ( x af. د     −( ( x )    

  اپراتور وابسته به تابع هاميلتوني كدام است ؟.  2

ˆ. الف      ˆH V
mππππ

= − ∇ +2

2

�
ˆ. ب      ˆH V

m
= − ∇ +

2

2

2

�
  

ˆ. ج      ˆH V
ππππ

= − ∇ +
2

2

2

�
ˆ. د      ˆH V

m
= − ∇ +2

2

�
  

  براي ذره آزاد كدام چه قدر است ؟ xpمقدار قابل انتظار .  3

±mE. الف      2 . ب      �
mE

±
2

�
      

. ج     
h

mE
±

2

±mE. د      2    

  يك بعدي ، ثابت نرمال سازي تابع موجي كدام است ؟ زادآ ذرهبراي .  4

. الف     
L

2

. ب     
L

2
        

        

. ج   
L

1
. د      

L

2
  

  كدام رابطه ي زير فركانس سيستم نوسانگر هارمونيك را مشخص مي كند ؟.  5

. الف     
h k

mππππ
. ب     

k

mππππ

1

2

      

        

. ج   
mππππ

1

2

�
. د     

k

mππππ

1

2

  

  انرژي نقطه ي صفر در حركت ارتعاشي كدام است ؟.  6

. الف     
h

νννν
ππππ2

νννν. ب     
ππππ2

�
      

νννν. ج     
ππππ2

�

�
hνννν. د     

1

2
�
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    ماشين حساب      

  كدام است ؟ Ĥخاصيت متعامد بودن تابع هاي ويژه.  7

.الف                
    

*
( )

i j
i j dVψ ψ

+∞

−∞
≠ =∫     .    ب  0

*
( )

i j
i j dVψ ψ

+∞

−∞
≠ =∫ 1  

  

.ج                
    

*
( )

i j
i j dVψ ψ

+∞

−∞
= =∫     .     د  1

*
( )

+∞

−∞
= =∫ i ji j dVψ ψ 0  

  چند حالتي است ؟  = = = =    nnnn 3تراز چهارم نوسانگر هماهنگ با .  8

  9. د     1. ج   4. ب    3. الف     

  يك تابع نرمال شده باشد ، ضريب نرمال سازي كدام است ؟ NNNNΨΨΨΨاگر تابع .  9

dψ. الف      τψ τψ τψ τ∫
. ب     2

dψ ψ τψ ψ τψ ψ τψ ψ τ∗

∫

1
    

    

dψ. ج      ψ τψ ψ τψ ψ τψ ψ τ∗     د .N
2  

  كدام يك از تابع هاي زير واجد شرايط لازم براي نمايش حالت كوانتومي يك ذره است ؟.  10

). الف      )f x Ax= ). ب       2 )
A

f x
x

=
+1

    

). ج      ) ( )f x Ax x= ). د       1+ ) sinf x A x=    

  كدام يك از مشاهده پذيرهاي زير در حالت نوسانگر هارمونيك يك بعدي درست است ؟.  11

p,. الف      x< >≠ < >=0 p,. ب   0 x< >≠ < >≠0 0  

p,. ج      x< >= < >=0 p,. د      0 x< >= < >≠0 0  

  ذره در جعبه ي مكعبي چند برابر انرژي تراز اول است ؟ انرژي تراز چهارم.  12

. الف     
11

3
. ب     

14

3
        

. د      4 2. ج     
17

3
    

  انگيخته كدام است ؟باشد ، انرژي اولين حالت بر  JJJJ 21- 10  ×6/28برابر HClHClHClHClبراي مولكول  1EEEEاگر انرژي ارتعاشي .  13

/ JJJJ. الف     
−× 201 43 / JJJJ. ب       10

−× 208 58 10    

/ JJJJ. ج     
−× 205 74 / JJJJ. د     10

−× 204 29 10  
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        ماشين حساب      

  تابع توزيع شعاعي احتمال حضور الكترون از يك قشر كروي به قشر ديگر كدام است ؟.  14

r. الف    R drππππ 2 drψψψψ. ب     24
2

    

R. ج    drπ ψπ ψπ ψπ ψ2 r. د     2 drπ ψπ ψπ ψπ ψ2 24  

  در نظريه ي اوربيتال مولكولي هوكل كدام فرض زير درست است ؟.  15

iiS. الف    αααα=     ب .iiH αααα=      

. ج     
ij

H = . د     1
ij

S ββββ=    

  توسط كدام انتگرال زير به دست مي آيد ؟ ssss1مقدار قابل انتظار فاصله ي الكترون از هسته براي اوربيتال اتمي .  16

>. الف      >= ∫ sr r drπ ψπ ψπ ψπ ψ3 2
*. ب       14 ˆ

s sr H drψ ψψ ψψ ψψ ψ< >= ∫ 1 1    

*. ج     

s sr r drψ ψψ ψψ ψψ ψ< >= ∫ 1 *. د       1

s sr drψ ψψ ψψ ψψ ψ< >= ∫ 1 1    

  براي ذره در جعبه ي يك بعدي كدام است ؟  LLLLبين صفر تا  xxxxمقدار قابل انتظار .  17

. الف     
L

2
. ب   

L

2
. د      LLLL. ج     

L

1
  

  در جعبه ي مكعبي انرژي دومين تراز آن چقدر است ؟در حالت ذره .  18

. الف     
h

ma

2

2

3

8
. ب      

h

ma

2

2

4

8
      

    

. ج     
h

ma

2

2

5

8
. د     

h

ma

2

2

6

8
  

  مربوط مي شود ؟در حالت ذره در جعبه ي مكعبي چند حالت كوانتومي هم انرژي به سومين تراز .  19

   6. د      5. ج     2. ب    3. الف     

  كدام رابطه انرژي هاي مجاز چرخنده ي صلب در صفحه را نشان مي دهد ؟.  20

. الف   
m h

I

2 2

2
. ب     

n h

I

2 2

2
      

  

. ج   
m

I

2 2

2

�
. د     

m h

Iωωωω

2 2

2
  

در رابطه ي .  21
e

g s
m

µµµµ = −
2

�
  ،gggg نماد چيست ؟  

      فاكتور لانده. ب     الف ضريب لاگرانژ  

  ضريب اپنهايمر. د     فاكتور پاولي. ج   
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    ماشين حساب      

  

  پاولي است ؟  σσσσxxxxكدام ماتريس زير ، ماتريس اپراتور .  22

.الف  
    

i

i

−0

0
.ب    

    

0 1

1 0
    

  

.ج  
    

−

1 0

0 1
. د    

−0 1

1 0
    

  كدام رابطه زير مقياس واحد انرژي هارتري است ؟.  23

    . الف   
o

m e
4

2
�

. ب     
eµ

2

2

�
      

  

. ج   
o

m e

h

2

    . د     2
�

o
m e

4

2
2

  

ˆرابطه ي اپراتور .  24
zL براي چرخنده صلب در صفحه كدام است ؟  

. الف   
h

i φφφφ

∂

∂
ih. ب     

φφφφ

∂
−

∂

2

2
      

  

. ج   
i φφφφ

∂

∂

�
i. د     

φφφφ

∂

∂

2

2
�   

انرژي . است  ββββ2  +αααα 2    و انرژي كل هر پيوند اتيلني ββββ 472/2  +αααα 4انرژي كل مولكول بوتا دي ين براساس تقريب هوكل .  25

  رزونانس پيوند دوگانه ي نا مسقر در بوتادي ين كدام است ؟

       ββββ 472/0. ب      ββββ 472/1. الف   

  ββββ 236/0. د     ββββ 236 /1. ج   

  سي كلاسيك مولكول ، با فركانس جذبي تجربي در كدام ناحيه برابر است ؟فركانس مشخصه ارتعاش در برر .26

  زير قرمز. د    فرابنفش. ج  قرمز. ب  ريز موج.  الف  
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    ماشين حساب      

در تقريب چرخنده صلب با مشخصات زير اولين انرژي چرخشي غير صفر آن بر حسب الكترون COبراي مولكولهاي خطي.27

/حجم كاسته شده(ولت كدام است؟  , / , /h Js r A kg
− −= × = ×34 0 26

6 62 10 1 13 1 14 10(  

.الف  
    

/7 .ب  67
    

/

−× 44 8  .ج  10
/

−× 237 67  .د  10
/4 8  

كم ترين انرژي حالت اصلي آن بر حسب ژول ) حركت را يك بعدي فرض كنيد( يك الكترون در طول يك نانومتر مقيد است .28

جرم الكترون ( كدام است؟ 
/

−× kg319 31 10(  

/ .الف  

−× 106 02 /. ب   10

−× 206 02 /. ج  10

−× 2024 08 / .د  10

−× 2018 06 10  

براي تابع موج . 29

−

Ψ =

r

aNe 0

2

  ضريب نرمال كنندگي كدام است؟ 

!n ax

n

n
x e dx

a

∞
−

+
=∫ 10

   

. الف  
π

8
. ب  

aπ

π

3

0
.ج  

aπ 3

0

8
aπ .د     4

0

25
  

  معادله شرودينگر نوسانگر هماهنگ پس از تغيير متغير به كدام معادله منجر مي گردد؟. 30

  هرميت. د  لاگر.ج   لژاندر.ب  لاگرانژ. الف  

  كدام رابطه بيانگر قضيه ويريال است؟. 31

 .الف  
V

E
< >

=
2

T. ب     V=−< >  

E .ج   T=− <   همه موارد صحيح است.د    2<

  كدام است؟βماتريس نمايش دهنده تابع اسپيني .32

. الف  
i

i

− 
 
 

0

0
 .ب    

 
 
 

1 0

0 1
  

  

 .ج  
 
 
 

0

1
 .د    

i

 
 − 

0
  

ijكدام گزينه در مورد . 33
H وكل درست است؟هبراي مولكول بوتادي ان بر اساس تقريب  

H .الف   H β= =
11 33

S .ب     S= =
11 22

0  

H .ج   H α= =
22 44

H .د     H H β= = =
23 34 13  
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    ماشين حساب      

  

  

  چيست؟ ودينگرالكتروني براي اتم كربن در معادله شرتعداد جملات پتانسيل دافعه  . 34

  15.د  10. ج  20. ب  30. الف  

  

  كدام رابطه صحيح است؟. 35

 .الف  
cos cos

y r

ϕ θ ϕ∂
=

∂
sin .ب   sin

r

y
θ ϕ

∂
=

∂  
  

 .ج  
sin

sinx r

ϕ θ

ϕ

∂ −
=

∂
 .د    

sin

z r

ϕ θ∂
= −

∂
  

  

 ثابت ها و اعدادمورد نياز

/ /

/ /

/

e

h Js Js

a m m kg

c ms ev J

− −

− −

− −

= × = ×

= × = ×

= × = ×

34 34

12 31
0

8 1 19

6 625 10 1 055 10

52 9 10 9 11 10

3 10 1 1 602 10

�
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���� ���	
���  �����# "!�ا ت ���م ��ر ه��ا� �� ��اب را ��� از ���� ������
 دا�'&�� ���م ��ر �%�اه�$ 

2
# ده�1-�
�ار/-�$ �.-�, :*درس�3�1-��
�6 -ر���م �������������و�	��%��# –��"#4 : 7٢٢١٢::-
٠٧٨٢ 

وضعيت 
 کليد

 شماره سوال الف ب ج د پاسخ صحيح

 الف عادي 1
 

X 
  

1 

 X ب عادي 2
   

2 

 X د عادي 3
   

3 

 X ج عادي 4
   

4 

 ب عادي 5
  

X 
 

5 

 X د عادي 6
   

6 

 الف عادي 7
   

X 7 

 ج عادي 8
 

X 
  

8 

 ب عادي 9
  

X 
 

9 

 X د عادي 10
   

10 

 ج عادي 11
 

X 
  

11 

 X الف عادي 12
   

12 

 ب عادي 13
   

X 13 

 د عادي 14
   

X 14 

 ب عادي 15
 

X 
  

15 

 الف عادي 16
 

X 
  

16 

 X الف عادي 17
   

17 

 X د عادي 18
   

18 

 الف عادي 19
   

X 19 

 ج عادي 20
 

X 
  

20 

 X ب عادي 21
   

21 

 ب عادي 22
  

X 
 

22 

 الف عادي 23
   

X 23 

 ج عادي 24
   

X 24 

 ب عادي 25
  

X 
 

25 

 X د عادي 26
   

26 

 ب عادي 27
   

X 27 

 ب عادي 28
 

X 
  

28 

 ج عادي 29
 

X 
  

29 

 د عادي 30
   

X 30 

 الف عادي 31
   

X 31 

 ج عادي 32
 

X 
  

32 

 ج عادي 33
  

X 
 

33 

 X د عادي 34
   

34 

 ب عادي 35
  

X 
 

35 
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��� ����)
 :(��� ���� � ������ ����� �� �  �! "#$�

كارشناسي

عنــوان درس

كد درس/رشته تحصيلي

سري سوال تستي) : دقيقه(زمان آزمون تستي: تعداد سوالات  تشريحيتشريحي

��%&��%' �(�) ���*�

+ ,� -.+/. .. :::

:

:

: :

 �(�)) 01�,( �(�)) 3���$�'+++-./4(

3$�� 5��� 56  �� �7*� �86����) ���# #� 9:&;� �<��7� #� �  3� =$>:

انرژي پتانسيلي مستقل از موقعيت باشدتابع ويژهاي نرمال باشد

انرژي كلي مستقل از موقعيت باشدطول موج دوبرويي مستقل از موقعيت باشد

1

+�

��

-

..

..

�� #�@� ��56A� B�;� C�)�� #� =��D&��

E;�F G%� H��� ��%� I���� 9�<�

 بايد انتگرال پذير باشد ψتضمين نمودن آنكه مربع 

ψبراي آنكه  ψ∗برابر با تابع توزيع احتمال براي ذره است 

 تابع ويژه اپراتور هاميلتوني باشد ψبراي آنكه 

. از شرايط مرزي مسئله اجابت نمايدψبراي آنكه 

2

+

�

�

�

-

.

.

.

.

E�� �DJ K<��� I��8&�� L�5  9J��

∫
π

θθθ
0

dcossin∫
π

π−

θθθ dcossin∫
π

θθθ
0

23 dcossin∫
π

θθθ
0

32 dcossin

3

+���

-

....

 I%M �� �*7N $� =$> 9� $�L H��� �� Asin(kx)+Bcos(kx)O�6  �� 
��)  .E�� �$� ��(N L�5 

. با شرط نرمال كردن تابع بدست ميايدkمقدار 

. گرددL برابر x=0لازم است اين تابع در 

 استB=0 استفاده ميشود تا نشان داده شود كه x=0شرط مرزي در 

. به تابع اين تابع هنوز تابع ويژه اپراتور هاميتلوني استCexp(ikx)با اضافه كردن 

4

+

�

�

�

-

.

.

.

.

 I%M �� �*7N $� =$> 3���L <�� $� � n=3 �6��� $� =$> C&P�� I�(&�� 4/Lx0 ≤≤  E�� L�5 

1/6كمتر از 1/4برابر 1/6برابر 1/4بيشتر از 

5

+���

-

....

 I%M �� �*7Q� �*7N $� =$> 3���LO�$�� :

انرژي نقطه صفر برابر 
22 mL8/h3

ماكزيمم است ψ211دانسيته احتمال در مركز جعبه براي حالت 

 است3درجه همترازي حالت پايه برابر 

ψ111داراي سه صفحه گره است .

6
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�

�

�
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.
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��%&��%' �(�) ���*�

+,� -.+/. .. :::

:

:

: :

 �(�)) 01�,( �(�)) 3���$�'+++-./4(

E�� ���� $� 357� V� W6!�(! �8���%� ��%&��%  V���Q� X��&� �� ��(N L�5 

���� 
� ���� ��� ���� ���� ������� ��� ���� ��.

 � 
!"�#$ %��$�� �"&' () %��$��.

���� 
� ���� 
*�+� ���� ,�- ./ 0��� .�"�  ��1 ���� ��.

 �  $�2  ��1 
'�3-4 0"5��+6 ����.

7

+

�

�

�

-

.

.

.

.

 G%� I%M
61033.4 −×56Q�� V��1� �&��8���� <�� C�<�� �� ���Y <�� #� �$ W6!�(! �8���%� �&� .���� ��Z �A6� �[�

 E��&P� �� \�D�� V��1� C�� $� G%� I%M L�5  ���[ ����� ��)�&� ];� ��(

61033.4 −×61016.2 −×61006.3 −×61012.6 −×

8

+���

-

....

 ����&Q<� 3^���Li2+  <�� $� 2s E�� L�5  

1sنه برابر اتم هيدروژن در حالت 1sشبيه اتم هيدروژن در حالت 

1sنه چهارم  اتم هيدروژن در حالت 1sيك چهارم اتم هيدروژن در حالت 

9

+�

��

-

..

..

 �(�� I�&��$��xy5dE�� ���7) =�[ 56F � 3� �1DJ =�[ 56F 3�$�� 

دو گره صفحه اي و سه گره شعاعيدو گره صفحه اي و يك گره شعاعي

دو گره صفحه اي و دو گره شعاعيسه گره صفحه اي و يك گره شعاعي

10

+�

��

-

..

..

 <�� $� �^�$5�! O�� 3���n=4 �D<%� O(�� �� z E;�F �<�&��$�� 3� ����# $��&c[ CQ(� 

�2�3�12�6

11

+���

-

....

�� ��# �$%�� �^�$5�! O�� 3��� =d�� H��� V�:

θ−π cos)a2/rexp()a/r](a32/1[ 00
3
0� �$� G%� H��� C�� �$%� $� ��(N L�5   ست؟

ضريب نرمال كنندگي برابر 
)a/r](a32/1[ 0

3
0πاين تابع در هسته صفر نميباشد

. استsاين حالت توزيع ابر الكتروني كروي  است  ml=0 و  l=1براي اين مورد 

12

+�

��

-

..

..

 <�� 3��� ���7) H�#%� H���+s �  56  �� ��c� :

 صفر استمتوسط فاصله rبيشترين مقدار احتمال فاصله از هسته برابر صفر است

r بزرگتر از بيشترين مقدار احتمال استمتوسط فاصله r برابر با محتملترين مقدار استمتوسط فاصله .

13
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��%&��%' �(�) ���*�

+,� -.+/. .. :::

:

:

: :

 �(�)) 01�,( �(�)) 3���$�'+++-./4(

E�� L%��! O�� ���Y <�� 3��� I%*f 9��f G%� H��� L�5 

[1s(1)1s(2)-1s(1)1s(2)]α(1)α(2)1s(1)1s(2)[α(1)β(2)+β(1)α(2)]

[1s(1)2s(2)+2s(1)1s(2)]α(1)α(2)1s(1)2s(2)[α(1)β(2)-β(1)α(2)]

14

+�

��

-

..

..

 g��$h �� ���Y <�� $� C�i�� �8��[ 56F4s23d7 E;�F 

191545

15

+���

-

....

 3^��� 3�$�� =%�N j�k H*6� #� 35�<%� g���//l-S�� <� ���&Q<�  .E;�F �&� %��� ];� �� g��� C�� G%� I%M

,�mY ��Z  :s.j1063.6 34−×���&n<� $��     :
191.6 10−×$%� ���    C<%'  :

8 -13 10 ms×

579355404/7436/9

16

+���

-

....

 �c*6N 3^��� �� ���&Q<� 3����� G%� I%M+ ����� ,�mY ��Z E;�F <� ���&Q<� s.j1063.6
34−×

+//U�&� ��n�� /l/4�&� %n�Y Uo-�&� %��� l/4.L��&;8�h 

17

+���

-

....

 E;�F �&� %��� V� I%M �� 357� V� �*7N $� =5) p%*1� ����&Q<� ��%&��%  V���Q� �DJ �q:� 3^���)I�^ ];� ��(

19104.2 20100.6صفر×− −×19104.5 −×

18

+���

-

....

 G���� O&;�� $� ���&Q<� V��1� G%� I%M O(�� ��+�rU ����� 357� V� �*7N $� =$> I5� p��� �� �� 3���%�/+.%��� 

�� �&� . E;�F O&;�� C�� ��@�# �Z%� I%M)L��&;8�h ];� ��(

���&n<� L�N :
31

9.11 10 kg−×,�mY ��Z   :
34

6.63 10 J.s−×$%� ���   :
8 -1

3 10 m.s×

2/54/47/610/1

19

+���

-

....

 
�7) �� 3� =���� �:�� $� ����&Q<�+/+��  �� I�� $� L��&;8�h  .<�� C�<�� 3^��� ]�J =56s�F I5� p��� ��

 E;�F �h �cs�F �&��8����)I�^ ];� ��(

���&n<� L�N :
319.11 10 kg−×,�mY ��Z       :

346.63 10 J.s−×  

195.05 10−×191050.9 −×161020.3 −×171000.8 −×

20

+���

-

....

 I%Q<%� $� ���� ��ZHCl ����� Nm-1S+o ��  .�� �h 5�%�Y "�7�$� �Z� $� �&f� I%Q<%� C�� �)�7�$� 9�;��&Y 3^���

 �����./++ E;�F �%c�� t�16� I��7� <�� #� L��&;8�h  )I�^ ];� ��(

201010.3 −×201002.6 −×201050.1 −×20102.4 −×

21
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��%&��%' �(�) ���*�

+,� -.+/. .. :::

:

:

: :

 �(�)) 01�,( �(�)) 3���$�'+++-./4(

 ����&Q<� K�M 3���  ��� 3�� $� I�:&�� 3^��� C��&(  G%� I%MLi
+2E�� ��# �$%� L�5' �&� %��� ];� ��  

���(6!�$ : �^�$5�! O�� 3^���)H
E ( �� �����

1921.7 10 J−− × �� ����� L%�&�< �(�� �5� � U��  .

,�mY ��Z :
346.63 10 J.s−×$%� ���        :

346.63 10 J.s−×

452405091/130/3

22

+���

-

....

 I%M �� 357� �� �*7N $� =$> 3���a=2bE�� L�5  �DJ �q:� 3^��� 

22 ma8/h522 mb8/h522 ma/h22 ma8/h13

23

+���

-

....

E�� O&;�� =d�� H��� ��# H��� L�5  357� �� �*7N $� =$> 3���

333511 ψ+ψ333221 ψ+ψ421511 ψ+ψ143511 ψ+ψ

24

+���

-

....

 3^��� �� �1DJ $� ]�J =56s�F 3���I8/h9 22 πE�� L�5  3� ����# $��&c[ 3��� =5) 3��[ =#�5�� $�5:� 

صفر−�3يا �3�12�3

25

+���

-

....

G%� H��%� �1DJ $� ]�J =56s�F 3���:

. هستندϕd/dتابع ويژه اپراتور 

. هستند2همگي درجه همترازي 

. متناظر با انرژي هستند كه با مربع عدد كوانتومي افزايش مي يابد

.شرط تك مقدار بودن آن بر اساس شرايط مرزي است

26

+

�

�

�

-

.

.

.

.

 <�� $� W6!�(! �8���%� 3���v=1 G%� H��� �� 
x

xe
α

π

− 
 
 

21

4 2
4�� O(�� �� I�(&�� �&�;��� �h $� �  ���A��Q� 

#� 56�$�*�:

x=1x=-1x=0x=±1

27

+���

-

....

 <�� $� 357� V� W6!�(! �8���%� 3���n=5���(6!�$ E�� L�5  9�;��&Y 3^��� z�%&�  :W6!�(! �8���%� 3���

�� ����� �c*6N 3^��� z�%&� �� 9�;��&Y 3^��� z�%&� �n��m' .

hv
4

11
hv

2

11
hv

8

11
hv

4

5

28
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��%&��%' �(�) ���*�

+,� -.+/. .. :::

:

:

: :

 �(�)) 01�,( �(�)) 3���$�'+++-./4(


	اي �����ل H19F ل��
� n=0  ��ب ��دون �	�� 
	اي ا� n=1 ���� ل ��ج�� cm-1�
'.  �%�ه#" �� !�د ١٣٩�(
0 �	ی/(��	و 
	اي ای, �����ل +�*'؟ )در س�*

$%� ��� :
8 -13 10 m.s×�^�$5�! O�� L�N     :

271.67 10 kg−×

512965408311

29

+���

-

....

 I%Q<%� 3���H81Br ���� ��Z =�[�! )K ( �����UoU ];� �� �)�7�$� ��J� G%� �5� |5)�� �&� �� C�%�� cm-1 
L�5 

E��

�^�$5�! O�� L�N :
27

1.67 10 kg−×$%� ���    :
8 -13 10 m.s×

2308299124904138

30

+���

-

....

�� =5) K��7� ��# �$%�� �(�� O&;�� $� =d�� H��� �^�$5�! O�� 3���:

 ϕθ−−=ψ sinsin)3/rexp()rr6(N 2

E;�F �^�$5�! O�� <�� �$%�6�� $� 

spxpypz

31

+���

-

....

E�� �$� ��(N L�5 

 تابع ويژه هاميلتوني اتم هيدروژن استs4ψ و s3ψتركيب خطي از توابع 

0p2ψ و s2ψتركيب خطي از توابع 
 تابع ويژه هاميلتوني اتم هيدروژن است

 تابع ويژه هاميلتوني ذره در جعبه مكعبي است222ψ و 123ψتركيب خطي از توابع 

)i2exp(تركيب خطي از توابع  ϕ و )i3exp( ϕ−تابع ويژه هاميلتوني چرخنده صلب دو بعدي است .

32

+

�

�

�

-

.

.

.

.

 I��8&�� 9J��∫ ψψ dvL px2

^

zpx2E;�F 

�2−��صفر

33

+���

-

....

 H��� =566  I���� $%& �Pθ− cos)rexp(r���(6!�$ E;�F  :
1

0

!n qr

n

n
r e

q

∞
−

+
=∫

 �  
sin cos cosθ θ θ= −∫

2 31

3

π

11

π

π
2

1

π

34
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��%&��%' �(�) ���*�

+,� -.+/. .. :::

:

:

: :

 �(�)) 01�,( �(�)) 3���$�'+++-./4(

 E�� L�5  9�;��&Y 3^��� z�%&� �^�$5�! O�� ���Y <�� 3���)<� ���&Q<� ];� ��(

78�/:7�;/�7:/<8�/:

35

+���

-

....

 =�[ �!∫
∞

=−
0

2
2/1dx)xexp(x

 I��8&�� 9J�� �$%J C�� $� 5)��∫
∞

∞−
− dx)xexp(x

2

E�� L�5  

+.//S./

36

+���

-
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 E�� L�5  9 %! ��6����� 9 %! I5� p��� �� ��# G���� 9�&� 9�<h O&;�� 3���x/)E( =β−α

x001

0x01

11x1

101x

x001

0x01

00x1

111x

x011

1x01

00x1

111x

x111

0x01

00x1

001x

37

+���
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E�� \��J ��%&��%  V���Q� =�[5�� #� W6!�(! �8���%� �$%� $� ��(N L�5 

��4=�"� 
!"�#$   >?�� @��� �� A�/�� 4/ 4 /�B C�D. �+>"� E4F G� ����  *�2 G��- G"H�6 4/.

 
!"�#$  >?�� @��� 4/ψ =0 � 

 
I�J&- ��4/ �4/ ���� ���,�-8�I+5� 

 � K"L� /4�� ��M-

38
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�

�

�

-

.

.

.

.

 I%M �� 357� �� �*7N $� =$> 3��� a=b=c/2 <�� $� 3^��� nx=1, ny=2, nz=2E�� L�5  

22 mc4/h322 ma4/h322 ma8/h322 ma8/h5

39
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��%&��%' �(�) ���*�

+,� -.+/. .. :::

:

:

: :

 �(�)) 01�,( �(�)) 3���$�'+++-./4(

 O&;�� 3���+�rUE�� �$� ��(N L�5' �� 3���%�

نمودار تراز انرژي مربوط به الكترونهاي پاي آن بر اساس مدل هوكل داراي سه تراز است

.نمودار تراز انرژي مربوط به الكترونهاي پاي آن بر اساس مدل هوكل هيچگونه تبهگني ندارد

−βانرژي عدم استقرار آن  . است472.0

β+αاگر الكترونهاي پاي آن در دو پيوند اتيلني توزيع شوند انرژي كل برابر  .است42

40
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 X  1   د عادي 

 X  2   ب عادي 
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 X   6  الف عادي 

 X    7 د عادي 
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 X  34   ب عادي 

 X   35  ب عادي 

 X  36   ج عادي 

 X 37    ب عادي 

 X 38    ج عادي 

 X    39 ب عادي 

 X 40    ب عادي 
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