
Contents

Front Matter . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . i

Introduction 1: Essential Classical Mechanics . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 3

Introduction 2: Blackbody Radiation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 11

Introduction 3: Photoelectric Effect . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 17

Introduction 4: Introduction to Spectroscopy . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25

Introduction 5: The Energies of Molecules . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 31

Introduction 6: Bohr Model . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 41

Fundamental 1: The Postulates of QuantumMechanics . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 47

Extension 1: Introduction to Operators and Eigenvalue Equations . . . . . . . . . . . . . 55

Fundamental 2: The Particle-on-a-Line Model . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 61

Fundamental 3: The Language of QuantumMechanics . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 71

Extension 3.1: Hermitian Operators . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 81

Extension 3.2: The Heisenberg Uncertainty Principle . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 87

Fundamental 4: Molecular Translation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 95

Extension 4: Separation of Variables . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 103

Spectroscopy 4: Population of Quantum States . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 109

Fundamental 5: The Particle-on-a-Spring Model . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 117

Extension 5.1: Two-Particle Systems . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 123

Extension 5.2: Even and Odd Functions . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 129

Fundamental 6: Molecular Vibration . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 133

Spectroscopy 6.1: Vibrational Spectroscopy . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 139



1

Spectroscopy 6.2: Vibrational Constants . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 147

Fundamental 7: The Particle-on-a-Ring Model . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 155

Fundamental 8: Molecular Rotation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 163

Spectroscopy 8.1: Rotational Spectroscopy . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 171

Spectroscopy 8.2: Vibrational Rotational Spectroscopy . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 179

Fundamental 9: The Hydrogen Atom . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 187

Fundamental 10: Hydrogen Radial Functions . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 195

Fundamental 11: Hydrogen Orbitals . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 203

Fundamental 12: Multielectron Atoms . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 211

Fundamental 13: Electron Configurations . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 219

Fundamental 14: Electron Spin . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 225

Extension 14: Slater Determinants . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 233

Fundamental 15: Term Symbols . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 239

Spectroscopy 15: Electronic Spectroscopy I: Atoms . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 247

Fundamental 16: Born Oppenheimer Approximation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 255

Extension 16: Molecular Energy Integrals . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 265

Fundamental 17: Linear Combinations of Atomic Orbitals . . . . . . . . . . . . . . . . . 271

Fundamental 18: Diatomic Molecules . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 279

Spectroscopy 18: Electronic Spectroscopy II: Molecules . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 285

Extension 18: Huckel Theory . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 293

Symmetry 1: Group Theory . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 305

Symmetry 2: Symmetry Adapted Molecular Orbitals . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 315

Extension Sy2: Ethylene Molecular Orbitals . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 325

Symmetry 3: The Symmetry of Vibrational Modes . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 331

Appendix . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 337


