Chemia kwantowa B — zadania domowe

Zestaw 8. — odpowiedzi

Zadanie 1. Oszacowac energie stanu podstawowego uktadu dwoéch czastek o masach m; i my oddziatuja-
cych ze soba potencjatem Yukawy (a > 0, Vj > 0):

Vir)=——e€"x. (1.1)

Uzy¢ funkcji prébnej
P(r; \) = N(A)re ™. (1.2)

Rozwigzanie 1. Najpierw znormalizujmy funkcje probna (funkcja probna jest sferycznie symetryczna,
wiec od razu mozemy ja wycatkowaé po katach otrzymujac czynnik 4):
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Hamiltonian uktadu (po wyseparowaniu translacji) ma postaé
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Wyznaczamy wartos¢ oczekiwang hamiltonianu z funkcjag probna:
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wigc rownanie € (A) = 0 nie ma analitycznych rozwigzan. Minimum energii mozna wyznaczy¢ dla zadanych
parametréw numerycznie.

Zadanie 2. Potencjat oddziatywania neutronu z protonem dany jest wzorem
V(r) = =Vpe s, (2.1)
gdzie a = 2,18 - 107 m i Vj = 32,7 MeV. Uzywajac funkcji probnej
Ar

o(r;\) = N(N)e 2a (2.2)

oszacowac energie stanu podstawowego uktadu neutron-proton.
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Najpierw znormalizujmy funkcje probna (funkcja probna jest sferycznie symetryczna, wiec od razu
mozemy ja wycatkowaé po katach otrzymujac czynnik 47):
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Hamiltonian uktadu (po wyseparowaniu translacji) ma postacé
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H= —h—Ar _ Wz (2.4)
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Najpierw dziatamy laplasjanem:
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Wyznaczamy energie w funkcji A:
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Wyznaczamy pochodna energii:
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Szukanie miejsc zerowych funkcji (2.8) prowadzi do wielomianu czwartego stopnia ze wzgledu na A, a wiec
problem ma rozwigzanie analityczne. Po podstawieniu wartosci liczbowych otrzymujemy cztery pierwiast-
ki pochodnej (2.8), z ktérych tylko dwa sa dodatnie (i rzeczywiste) — a wigc moga byé¢ potencjalnym
rozwigzaniem problemu:

A1 = 0,05512502424328658 (2.9)
Ay = 1,345042583224809 '
Obliczajac druga pochodng i wstawiajac wartosci Ay i Ay uzyskujemy
¢’(\1) = —5,529678602444047 - 10713 J < 0 (2.10)
€"(A\g) = 9,04771066110724 - 10713 J > 0 ’ '

zatem funkcja (2.7) przyjmuje minimum dla A = Ay:

& = e(Ag) = —3,562393334123903 - 10713 J = —2,223471236177181 MeV ~ —2,22 MeV.  (2.11)



