KVANTNA KEMIJA 10. vjezbe

Zadatak 1.
[zraCunajte energiju osnovnog stanja vodikova atoma
varijacijskom metodom s valnom funkcijom

A
(a+r)

¥Y(r)=

gdje su a, v varijacijski parametri.

Rjesenje:
Normiranje valne funkcije:

? r+af=2alr+a)+a’

A247T}O ! > dr=A24Trof< 5 dr=
o la+tr)” 0 (r+a)
5 a3—2v a3—2v a3—2v
SRR PR S sy sy ki
1 v
:>A=\/4—a 2J2v=3)(v—1)(2v—1)
T

Energija:
0 2
R viv+l) 2 v
El(a,v =44 [ |- —= —
( ) g)‘ 2m (I"+CZ)2V+2 7 (7"+Cl)2v+l)
62 1 2
—k— |\rdr
r (r+a)”

15. prosinca 2010.



KVANTNA KEMIJA 10. vjezbe

7 r 1
.[ d]"=a1_2v —
0 \%

(r—l—a)zv+l 2v(2v—1)
—2v 1
{ W Ar=a S T 2v=1)
Dobivamo:
Ela.v)=a"" _h_2a1—2v v+1 1 _
’ 2m (2v—=1)(2v+1) (2v-—1)

kelgt Y 1
2(v—1)(2v—1)

(2v=3)(2v—-1)(v—1)=

R oviv=1)(2v=3)  ke’2v-3

2ma2 2v+1 a 2

a—E=O:>a=a = hz 2V(V—1)

oa 0 mkez 2v+1
(ke’)

[(2v+1)(2v—3)
4v(v—1)

15. prosinca 2010.



KVANTNA KEMIJA 10. vjezbe

Funkcija E (@,, v) ima minimum za v—+o  kada se dobije
vrijednost energije koja je 1sta kao 1 njezina egzaktna vrijednost.
Kako je to moguce? U ¢emu je stvar?

Zadatak 2.

Uzimajuci u obzir rezultat prethodnog zadatka, kakvu biste
probnu valnu funkciju uzeli za prvo pobudeno s-stanje vodikova
atoma?

Zadatak 3.
Varijacijskom metodom izraCunajte pribliZznu energiju osnovnog
stanja Cestice u potencijalnom polju

>= FOX , x>0

Vix
+0o , x<0

Da vidimo prijedloge za probnu valnu funkciju !
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