Energie stanéw rowibracyjnych
w czasteczce wodoru

Zadanie 1. Po rozdzieleniu ruchu elektronéw i jader, oraz rozwigzaniu problemu elektronowe-
go dla kazdej mozliwej konfiguracji jader (w przyblizeniu Borna-Oppenheimera) otrzymujemy
rownanie dla ruchu jader w ukladzie srodka masy molekuly (uzywamy jednostek atomowych)

{_iAR + V(R)] f(R) = Ef(R), (1.1)

gdzie R = (R, 0, ¢) to wektor taczacy jadra, a p to masa zredukowana jader (pamietajmy, ze
w jednostkach atomowych masy jader wyrazamy jako krotno$¢ masy elektronu m.).
Zaktadajac posta¢ funkcji jadrowej
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form(R) = Yim(0,0) (1.2)
znajdz odpowiednie rownanie rozniczkowe na y,;(R) — radialna czesé funkceji falowej opisujace]
ruch jader. Zidentyfikuj efektywny potencjal dla ruchu jader.

Wskazoéwki:
e Laplasjan we wspotrzednych sferycznych ma postac
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e Crzes¢ katowa laplasjanu w dziataniu na harmonike sferyczna Yy, (6, ¢) daje

Do oYim(0,6) = —1(1 + 1)Y;n(6, 6). (1.4)

Zadanie 2. W programie Mathematica rozwiaz rownanie roézniczkowe drugiego stopnia uzy-
skane w poprzednim zadaniu, zaktadajac jako potencjal oddziatywania V(R) funkcje Morse’a

Va(R;a,b,¢) = a {(1 - e—\/Z“H))Q - 1} . (2.1)

z parametrami (a, b, ¢) o wartosciach przypisanych odpowiednim parametrom rzeczywistego
potencjalu oddzialywania w czasteczce wodoru. Wiadomo, ze minimum tego potencjatu znaj-
duje sie w odlegltosci miedzyjadrowej r. = 1.40 bohr, jego glebokos¢ wynosi D, = 0.174 hartree,
a stala sitowa w okolicach minimum to k. = 0.362 hartree /bohr?. Masa jadra atomu wodoru to
1840 me.

Wskazowki:

o Wykorzystujac funkcje Manipulate zbadaj zachowanie efektywnego potencjatu dla ruchu
jader w zaleznosci od rotacyjnej liczby kwantowej J w zakresie J € (0, 50).

e Zdefiniuj procedure rozwlener_, j_, start_, end_], ktora uzywa funkcji NDSolve do
numerycznego rozwiazania rownania rézniczkowego dla ruchu jader w zakresie od ry, =
start do ry.x = end dla zatozonej energii ener i liczby kwantowej rotacji j. Jako warunki
poczatkowe przyjmij X (rmin) = 1071 oraz x'(rmm) = 10717

e Przyklad uzycia funkcji rozw i narysowania wykresu funkcji x(R):

test = rozw[-0.164, 0, 1*~-6, 6]
Plot[x[R] /. testl[[111, {R, 1%x~-6, 3}]



Zadanie 3. Stworz tablice zawierajaca trojki liczb {v,J,energia}, gdzie v € (0, 3) oznacza
liczbe kwantowa oscylacji, J € (0,2) oznacza kwantowa liczbe rotacji, energia to znaleziona
energia stanu rowibracyjnego.

Znalezione energie dopasuj do rozwiniecia Dunhama:

E,; = ZYM (v+1/2)"[J(J + 1), (3.1)

przy pomocy procedury Fit. Uwzglednij tylko czlony Y, Y1, Yoo, Yo1, Y11. Poréwnaj uzyskane
wspotczynniki Yy z eksperymentalnymi warto$ciami.

Dla stanu v = 0, J = 0 (podstawowy stan rowibracyjny) znajdz $rednia odleglosé jadro-
jadro. Poréwnaj z wartoscia, 7.

Wskazowki:
e Zaladuj modut rovib.m komenda:
<<"http://tiger.chem.uw.edu.pl/staff/mitek/rovib.m"
Modut zawiera procedure RovibState, ktora znajduje energie i radialng funkcje falowa
dla ruch jader. Opis uzycia tej procedury mozna uzyska¢ przez wpisanie:
?RovibState
e Na stronie NIST (http://webbook.nist.gov/chemistry) wybierz Search Options —
Formula, wpisz H2, znajdz link Constants of diatomic molecules i odszukaj wartosci
dla stanu podstawowego (X '3, 1s0?). Szukane wspolezynniki to:
* leO — We
* Y50 — —XeWe
* Yo — B.
* Y11 — —a
Yoo powinno by¢ rowne glebokosci potencjatu oddziatywania.

W razie jakichkolwiek watpliwosci odnosnie wykonywania zadania lub poleceni programu
Mathematica moga Panstwo konsultowaé sie z osobg prowadzaca ¢wiczenia.
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