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Zadanie 1. (MW1) Zastosuj metode wariacyjna do oscylatora harmonicznego, uzywajac funk-
¢ji probnej postaci:
2
U(x;c) =ze™ (1.1)

Podaj stata normalizacyjna funkcji. Podaj wartos¢ energii dla zoptymalizowanego parametru
Copt- Czy W tym przypadku otrzymujemy Scista wartos¢ energii jednego ze stanéw oscylatora?

Zadanie 2. (MW2) Wyznacz przyblizona energie stanu podstawowego atomu helu, korzystajac
z metody wariacyjnej. Jako funkcje prébng wybierz funkcje postaci:
(cZ)®

U(ry,ro;c) = Te_zme_zm, (2.1)

gdzie Z = 2 to tadunek jadra, r; oznacza polozenie i-tego elektronu, a ¢ to parametr wariacyjny.
Wskazowki:

e Zastosuj jednostki atomowe (m, =1,e =1,h =1, 47350 =1).

e Zauwaz, ze funkcja juz jest znormalizowana ((¥|¥) = 1). Hamiltonian atomu helu w
jednostkach atomowych ma postac:
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e Niezbedna catka:

e Prie=br2 . 20m?
/RS /RB T d’rid’ry = 5 (2.2)

Zadanie 3. (RZ1) Dla czastki w nieskonczenie gtebokiej studni potencjalu o szerokosci L
wyznacz pierwsza poprawke do energii, jesli potencjal ma postac:

Vo>0, zed=|k3E]

V(z) =10, wEBz{O;%{U}%;L}, (3.1)
00, r e (AUB).

Jako zaburzenie przyja¢ prog potencjatu wewnatrz studni.



Zadanie 4. (TG1) Dana jest molekuta fosfiny PHj. Nalezy:
e podac liczbe drgan normalnych i okresli¢ ich symetrie,

e okresli¢, ktore drgania sa aktywne w spektroskopii w podczerwieni, a ktére w spektroskopii
Ramana.

Zadanie 5. (TG2) Zbuduj orbitale symetrii dla molekuty naftalenu, korzystajac z orbitali
2p, atoméw wegla. Wykonaj nastepujace kroki: a) ustal grupe symetrii molekuty, b) znajdz
reprezentacje przywiedlna uktadu orbitali wyj$ciowych, ¢) rozt6z uzyskana reprezentacje na
reprezentacje nieprzywiedlne, d) znajdz orbitale o odpowiedniej symetrii.

Wskazéwka: Zauwaz, ze dla molekuty naftalenu istnieja trzy zestawy orbitali 2p, (pozycje
przedstawicieli ww. zestawéw zostaly oznaczone na Rys. 1 jako a, b, ¢). Orbitale wewnatrz
kazdego z tych zestawdéw sg wzajemnie rownowazne, natomiast nie sg rownowazne pomiedzy
zestawami, tj. nie istnieje taka operacja symetrii, ktora przeprowadza orbital nalezacy do ze-
stawu X w zestaw Y. Wobec tego problem znalezienia orbitali symetrii dla molekuty naftalenu
upraszcza si¢ do zbudowania i rozwazenia trzech osobnych reprezentacji przywiedlnych, odpo-
wiadajacych kazdemu z zestawow orbitali.



