Wstep do Optyki i Fizyki Materii Skondensowanej
(atomy wieloelektronowe i czgsteczki)

Zadanie 1

Calkowita energia potencjalna jonu H," osigga minimum dla odlegtosci miedzy jadrami
rownej 2ag. Hamiltonian jonu zapisa¢ przy zalozeniu nieskonczonej masy jader (przyblizenie
Bohrna-Oppeinheimera). Metoda wariacyjng oszacowacé energi¢ stanu podstawowego
czasteczki H," zakltadajac, ze funkcja falowa jest w postaci w( r ) = a yio0> + b w1002, gdzie
funkcje wi00™ i wi00® sa funkcjami stanu podstawowego elektronu zwiazanego z pierwszym
lub drugim jadrem. Wskazéwka: przy obliczaniu catek zawierajacych funkcje \yloo(l) i \yloo(z)
skorzysta¢ ze wspotrzednych eliptycznych A = (r; + r2)/R, u = (r1 - r2)/R, element objetosci
ma wowczas posta¢ dV = 1/8 R®* (A — ) didude, 1 < A <o0,1 < p<—1, ¢ jest katem
azymutalnym wokot wektora R.

Zadanie 2 (do domu)

Znalez¢ energi¢ stanu podstawowego Eo i energi¢ jonizacji E; atomu helo-podobnego o liczbie
atomowej Z traktujac oddzialywanie kulombowskie pomiedzy elektronami jako zaburzenie
(czyli w w zerowym przyblizeniu elektrony nie oddziatuja ze sobg). Zatozy¢, ze jadro atomu
jest nieruchome, poming¢ w hamiltonianie uktadu wyrazy zwigzane ze spinem elektronow.

Zadanie 3

Dla czasteczki KLi w stanie B'IT stata rotacyjna wynosi Be= 0.2057 cm™, natomiast czestosc
oscylacji 135.8 cm™. Zalez¢ klasyczng czestosé rotaciji czasteczki oraz stala sitowa.

pki = 9.9 * 10?7 kg.

Zadanie 4
Wyznaczy¢ absorpcyjne widmo rotacyjne czasteczki HCI dla ktoérej Be= 10.4 cm™.

Zadanie 5
Znalez¢ zalezno$¢ obsadzen poszczegdlnych poziomoéw rotacyjnych czasteczki HCl od
temperatury. Wyznaczy¢ wartos¢ L odpowiadajaca maksimum rozktadu.

Zadanie 6
Naszkicowaé schemat widma oscylacyjno-rotacyjnego czasteczki HCI. Be= 10.4 cm™, hawe =
2885 cm™. Rozwazyé przejscia ze stanu v=0 do v=1.

Zadanie 7.

W widmie absorpcyjnym pewnej czasteczki zaobserwowano mi¢dzy innymi nastgpujace linie
zwigzane z dipolowymi przejéciami oscylacyjno-rotacyjnymi (gataz R i P): 2843 cm™, 2865
cm™, 2906 ¢cm™?, 2926 cm™. Linie te majg energie najblizsze Eqs, gdzie Eos jest roznica
energii miedzy sgsiednimi poziomami oscylacyjnymi. Na podstawie tych danych znalez¢:

a) warto$¢ Eggc,

b) stalg rotacyjna czasteczki,

¢) moment bezwladnosci, zaktadajac, ze czagsteczka jest sztywnym rotatorem,

Wskazéwka: h=1.055-10" Js = 6.6+10™° meVs



Zadanie 8.
Dhugo$é wiazania czasteczki *N'°O wynosi 1.19A. W przyblizeniu sztywnego rotatora
znalez¢ dla tej czasteczki:
a) stalg rotacyjna,
b) energie czterech najnizszych pozioméw rotacyjnych,
C) energie wszystkich obserwowanych linii absorpcyjnych zwigzanych z optycznymi
przejsciami dipolowymi migdzy tymi czterema poziomami,
d) wzgledne obsadzenia rozpatrywanych w punkcie b) poziomow w temperaturze
pokojowej.(300K).

Zadanie 9 (do domu)
Krzywa energii potencjalnej podstawowego stanu elektronowego czasteczki *H **C1 mozna
przyblizy¢ potencjatlem Morse’a:

_ _ 2
E(R) =D [1—e "]
Gdzie Re=1.3 A jest rownowagowa odlegloscia jader, parametr b =2 A™, a stata D = 5eV

Naszkicuj wykres tego potencjatu. Rozwijajac potencjal w przyblizeniu harmonicznym i
zaktadajac, ze czasteczka jest sztywnym rotatorem:
a) znalez¢ roznice energii miedzy sgsiednimi poziomami oscylacyjnymi Eqgc
b) znaleZ¢ stalg rotacyjna
C) policzy¢ energie czterech linii absorpcyjnych zwigzanych z dipolowymi przejsciami
oscylacyjno-rotacyjnymi (galaz R i P), ktorych energie sg najblizsze Eq.

Atomowa jednostka masy wynosi u = 1.66x10%" kg, h = 1,06:10% Js = 6,6:10° eVs

Zadanie 10 (do domu)

W widmie absorpcyjnym czasteczki *H'F zaobserwowano migdzy innymi nastepujace linie
zwigzane z dipolowymi przej$ciami oscylacyjno-rotacyjnymi (galaz R 1 P): 503.2 meV, 508.6
meV, 519.4 meV i 524.8 meV. Linie te maja energie najblizsze Eqg, gdzie Eqg jest roznicg
energii miedzy sasiednimi poziomami oscylacyjnymi. Na podstawie tych danych znalez¢:

a) warto$¢ Eggc,

b) statg rotacyjng czasteczki,

¢) moment bezwladnosci, zaktadajac, ze czasteczka jest sztywnym rotatorem,

d) odleglos¢ jader.

Masa protonu wynosi: my=1.67 x 10%" kg, 7i=1.055 x 10°** Js = 6.59 x 10™"° eVs.




