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Zadania prosze wykona¢ w Mathematice. Jako pelnoprawne rozwiazanie liczy sie JEDEN, DZIALAJACY notatnik
programu Mathematica opatrzony komentarzami. Ewentualnie, komentarze moga by¢ umieszczone w dodatkowym pliku
pdf, jednak sam plik pdf wyeksportowany z Mathematiki, bez oryginalnego notatnika, NIE BEDZIE sprawdzany. Nazwy
plikéw MAJA zawiera¢ nazwisko i imie autora oraz numer serii zadaniowej. Nazwy plikéw prosze tworzy¢é BEZ polskich
znakéw i BEZ spacji (mozna spokojnie uzy¢ twardej spacji typu ’_’). Powyzsze dane oraz numer indeksu powinny réwniez
znalezé sie¢ w samym notatniku. Notatniki zatytulowane ’'(bez nazwy)’, ’serial.nb’ itp, od teraz NIE BEDA sprawdzane.
Nieprzekraczalny deadline na wyslanie rozwiazan zostanie podany na stronie internetowej. Rozwiazania prosze przesylaé¢ do
tego terminu do prowadzacego SWOJEJ grupy ¢wiczeniowej. Zadania nalezy wykonywaé¢ samodzielnie.

Zadanie domowe

W éwiczeniu pierwszym optymalizowaliSmy jednoparametrows wariacyjna funkcje prébna dla molekularnego jonu wodoru
Hj . Jednak do tego zagadnienia mozna réwniez podej$é w sposéb podobny, w jaki podeszlismy do Zadania 3. na zajeciach ze
wstepu do obstugi Mathematicki. Zamiast postulowaé pojedyncza funkcje i optymalizowac jej wykltadnik, mozemy uzy¢ wiecej
niz jednej funkcji o réznych, ale stalych, wyktadnikach oraz zaczepionych na obydwu centrach. Nasz problem sprowadza si¢
wtedy do rozwigzania réwnania sekularnego na nieznane wspélczynniki rozkladu molekularnej funkcji falowej w bazie funkcji
atomowych.

Aby to zrobié, potrzebujemy skonstruowaé baze atomowa. Zakladamy, ze baza zawiera jedynie funkcje typu 1s, scentrowane
na réznych centrach:

e—ara
1sa(ra,R,a) = T (1)
Lsp(rp, Ria) = & (2)

VT
gdzie wszystkie uzyte symbole sa zdefiniowane analogicznie jak w poleceniu do Cwiczenia 1. Z kazdej z tych funkcji prosze
skonstruowaé zbiér 9 funkcji bazy o wyktadnikach danych wzorem:

ai:ABi_37i:17"'797 (3)

A =1.1327XXXX, B = 1.6192XXXX, (4)

gdzie XXXX oznacza 4 (cztery) ostatnie cyfry numeru indeksu osoby przesylajacej rozwiazanie. Jak tatwo zauwazy¢, baza
dla catego ukladu bedzie zawieraé tacznie 18 orbitali 1s, po 9 na atom. Zbiér orbitali skonstruowany w ten sposéb nazywa
sie zbiorem temperowanym (Fven Tempered). Nastepnie prosze przeprowadzi¢ obliczenia analogiczne do obliczen w Zadaniu
3. z Cwiczenia 0 — to znaczy — skonstruowaé¢ macierze H i S i rozwiazaé¢ réwnanie sekularne na energie elektronowe ¢ dla
R € [0.5,30.5] z krokiem co 0.05 bohra (lacznie 600 krokéw), wpisujac wyniki sze$é najnizszych energii do szesciu osobnych
dwukolumnowych tablic {R, Fx}, k = 1, ..., 6. Nastepnie prosze wykonaé rysunek Ey(R) dla tych stanéw i oméwié¢ zachowanie
sie krzywych w granicach R — 0 oraz R — oo. Prosze sprawdzi¢, czy otrzymane krzywe sa wiazace i czy posiadaja minima
(jesli tak, to dla jakich R) oraz poréwnaé je z krzywymi otrzymanymi przez nas w Cwiczeniu 1.

Podpowiedzi:

o Wiszystkie caltki nalezy policzy¢ we wspdlrzednych eliptycznych (por. Cwiczenie 1)

e Jednym z mozliwych sposobéw rozwiazania tego zadania jest na przykilad skonstruowanie pelnych macierzy S i H
z czterech blokéw typu AA,AB,BA,BB, w ktérych liczymy odpowiednie catki miedzy funkcjami scentrowanymi na
odpowiednich jadrach (AA,BB beda blokami diagonalnymi, AB i BA pozadiagonalnymi) Polecenie ArrayFlatten
moze poméc w konstrukeji pelnej macierzy z macierzy blokowych. Nie jest to obowigzkowe, mozna to zrobi¢ na dowolny
sposéb, byle byltby skuteczny.

e Macierz S nie jest diagonalna

e Macierze H i S mozna skonstruowa¢ dla dowolnego R, a nastepnie w kazdym kroku podstawia¢ symbolicznie dana
wartos¢, na przyklad za pomoca komendy: S /. R—ri, gdzie ri jest konkretna wartoécia liczbows R.

e Komenda Eigenvalues[{A4, B}] // Sort rozwiazuje uogdlniony problem wlasny macierzy A wzgledem B i sortuje
wartosci wlasne rosnaco. Mozna to polaczyé z podpowiedzia podang w poprzednim punkcie.

Powodzenia!



