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Zadanie 1. (MW1) Zastosuj metodę wariacyjną do oscylatora harmonicznego, używając funk-
cji próbnej postaci:

Ψ(x; c) = xe−cx
2

(1.1)

Podaj stałą normalizacyjną funkcji. Podaj wartość energii dla zoptymalizowanego parametru
copt. Czy w tym przypadku otrzymujemy ścisłą wartość energii jednego ze stanów oscylatora?

Zadanie 2. (MW2) Wyznacz przybliżoną energię stanu podstawowego atomu helu, korzystając
z metody wariacyjnej. Jako funkcję próbną wybierz funkcję postaci:

Ψ(r1, r2; c) =
(cZ)3

π
e−Zcr1e−Zcr2 , (2.1)

gdzie Z = 2 to ładunek jądra, ri oznacza położenie i-tego elektronu, a c to parametr wariacyjny.
Wskazówki:

• Zastosuj jednostki atomowe (me = 1, e = 1, ~ = 1, 14πε0 = 1).

• Zauważ, że funkcja już jest znormalizowana (〈Ψ|Ψ〉 = 1). Hamiltonian atomu helu w
jednostkach atomowych ma postać:

Ĥ = T̂1 + T̂2 −
Z

r1
− Z

r2
+

1
r12

.

• Niezbędna całka: ∫
R3

∫
R3

e−βr1e−βr2

r12
d3r1d

3r2 =
20π2

β5
(2.2)

Zadanie 3. (RZ1) Dla cząstki w nieskończenie głębokiej studni potencjału o szerokości L
wyznacz pierwszą poprawkę do energii, jeśli potencjał ma postać:

V (x) =


V0 > 0, x ∈ A =

[
L
4 ;
3L
4

]
,

0, x ∈ B =
[
0; L4
[
∪
]
3L
4 ;L
]
,

∞, x ∈ (A ∪B)′.

(3.1)

Jako zaburzenie przyjąć próg potencjału wewnątrz studni.
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Zadanie 4. (TG1) Dana jest molekuła fosfiny PH3. Należy:

• podać liczbę drgań normalnych i określić ich symetrię,

• określić, które drgania są aktywne w spektroskopii w podczerwieni, a które w spektroskopii
Ramana.

Zadanie 5. (TG2) Zbuduj orbitale symetrii dla molekuły naftalenu, korzystając z orbitali
2pz atomów węgla. Wykonaj następujące kroki: a) ustal grupę symetrii molekuły, b) znajdź
reprezentację przywiedlną układu orbitali wyjściowych, c) rozłóż uzyskaną reprezentację na
reprezentacje nieprzywiedlne, d) znajdź orbitale o odpowiedniej symetrii.

a
b

c

Wskazówka: Zauważ, że dla molekuły naftalenu istnieją trzy zestawy orbitali 2pz (pozycje
przedstawicieli ww. zestawów zostały oznaczone na Rys. 1 jako a, b, c). Orbitale wewnątrz
każdego z tych zestawów są wzajemnie równoważne, natomiast nie są równoważne pomiędzy
zestawami, tj. nie istnieje taka operacja symetrii, która przeprowadza orbital należący do ze-
stawu X w zestaw Y . Wobec tego problem znalezienia orbitali symetrii dla molekuły naftalenu
upraszcza się do zbudowania i rozważenia trzech osobnych reprezentacji przywiedlnych, odpo-
wiadających każdemu z zestawów orbitali.
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