KVANTNA KEMIJA 9. vjezbe

Zadatak 1.

Elektron se nalazi u kvadratnoj neprobojnoj dvodimenzijskoj
kutiji Sirine a, smjestenoj u podrucju 0<x<a , 0<y<a
U kutij1 postoji potencijalno polje oblika

Vo

V<x,y>7(x2+by)

Smatrajuci potencijalno polje smetnjom, izraCunajte u prvom
redu racuna smetnje pomak energijske razine osnovnog i prvog
pobudenog stanja elektrona.

Rjesenje:

Valne funkcije osnovnog 1 prvog pobudenog stanja elektrona
kada nema potencijalnog polja su
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Pobudeno stanje je, dakle, dvostruko degenerirano.
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U prvom redu racuna smetnje energija osnovnog stanja ¢e se
pomaknuti za
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Prvo pobudeno stanje je dvostruko degenerirano, pa prema tome
energijski pomak u prvom redu raCuna smetnje moramo
1zraCunati 1z sekularne jednadzbe. Da bismo imali razvidniji
nacin pisanja, stanje ‘12> (s valnom funkcijom ¥, (x, »))

pisat cemo kao 1, a stanje |2 1) (s valnom funkcijom¥,,(x, y))
kao |2). Tada imamo
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Sekularna jednadzba ima oblik (najjednostavniji netrivijalni)
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Dakle, prvi pobudeno, degenerirano stanje, cijepa se na dva
stanja, kojih su energije u prvom redu racuna smetnje zadane
sekularnom jednadzbom.

Zadatak 2.

Dva vodikova atoma, kada su jako udaljeni jedan od drugoga,
nalaze se u svojim osnovnim stanjima. Zamislimo da atome
polako pribliZavamo jedan k drugome. OpiSite promjenu
ukupne energije sustava s pomocu racuna smetnje.

Rjesenje:

Na slici su prikazani atomi.

8. prosinca 2010. 3



KVANTNA KEMIJA 9. vjezbe

Nesmetani hamiltonijan je

_ S o e e’
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Ovaj hamiltonijan opisuje dva posve nezavisna vodikova atoma.
Svaki atom 1ma "svoga" elektrona. Smetnja tome dolazi od toga
Sto svaki elektron "osjeca" jezgru onog drugog atoma 1 Sto se
elektront medusobno odbijaju. K tomu joS moramo pribrojiti
odbijanje jezgara, a njihove kineti¢ke energije ¢emo zanemariti.
Dakle, smetnja je:
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Nesmetane valne funkcije su jednostavno umnosci valnih
funkcija atoma. Za osnovno stanje to je

(7, 75) =W 00 (7)) Wg0(75)

Prvi red racuna smetnje dat ¢e 0. Zasto?

Pokazati na ploci !

Da bi se dobila energija medudjelovanja, moramo u ra¢unu
smetnje 1¢1 barem do drugog reda. Nadalje, da bismo
pojednostavnili racun 1 dobili barem najvazniji dio toga
medudjelovanja za dovoljno velike udaljenosti medu atomima,
smetnju ¢emo razviti u Taylorov red.
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Ovdje smo uzeli najnizi neiscezavajuci dio Taylorovog razvoja
potencijala smetnje po omjerima

Fy 7

r’r

gdjeje n=
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Drugi red racuna smetnje sadrzi kvadrat matri¢nih elemenata
smetnje, a svaka druga energija je viSa od energije osnovnog
stanja. Iz svega toga zakljuCujemo da ¢e energija medudjelovanja
padati sa 6-tom potencijom udaljenosti medu atomima i da ¢e
biti privlacna.

Dobili smo (donekle) kvantitativni opis van der Waalsove sile
izmedu atoma.

Potankosti raCuna prikazati na ploci!
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