Zadanie na 20.11.2017

Policz warto$¢ oczekiwang energii elektronowej atomu helu (z nieruchomym jadrem) w
stanie podstawowym, wykorzystujac funkcje probna o nastepujacej postaci:
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Wskazéwki:
@ Znamy warto$é¢ catki:
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@ Oczywiscie w praktyce beda potrzebne catki z innymi potegami r1,72 i r12. Pomyslicie o
tym, co by sie stato, gdyby zrézniczkowaé powyzsza catke po ktéryms z parametréw a, b, c...

© Dla utatwienia podaje wyprowadzone juz wyrazenie na warto$¢ oczekiwana energii
kinetycznej:
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@ Pamigtajcie, ze funkcja falowa musi mie¢ okreslona symetrie wzgledem zamiany elektronéw.
Stan, ktérym sie zajmujemy, jest singletem, czyli jego cze$é spinowa" jest antysymetryczna, a
cze$¢ przestrzenna — symetryczna (wiec funkcja jako catos$é jest, jak powinna,
antysymetryczna). Tak naprawde zatem zamiast (1/)|Iﬂz/)> powinnismy liczyé:
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Podobnie dla catki nakrywania. W ten sposéb dla kazdej wartosci oczekiwanej dostajemy 4
razy wiecej catek do przeliczenia. :-( Na szczescie, na gruncie argumentéw zwigzanych z
symetrig”, musimy policzy¢ ostatecznie nie po 4, a po 2 catki:
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@ Optymalizacje parametréw w funkgji falowej najlepiej wykonaé numerycznie (np.
,FindMinimum"” w Mathematice). W najgorszym razie, gdyby ten punkt nie wychodzit,
mozna ograniczy¢ sie do policzenia energii dla jakich$ wybranych wartosci parametréw (np.
a =2, =2~y = —0.2), ale zadanie bedzie wyzej punktowane (i da ciekawszy wynik)
rozwigzane do konca.

@ Szczegdty rozwigzania dowolne. Mozna poméc sobie piszac program, uzyé
Mathematiki/Wolframa lub czegokolwiek innego.

Tktéra poza tym punktem nie obchodzi nas w tym zadaniu i podczas rozwigzywania zadania mozecie w ogdle ja
(i zmienne spinowe) zignorowaé
2hamiltonian Jjest symetryczny wzgledem zamiany elektronéw
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@ Zadanie nalezy odda¢ do nastepnego poniedziatku (20.11.2017), w jakiej$ formie
nadajacej sie do sprawdzenia (moze by¢ kartka, skan, pdf itp.). Jesli napiszecie
program, tez prosze o przestanie.

o W razie probleméw zachecam do konsultacji ze mna lub z innymi studentami.
Jedynym, co uwazam za niedopuszczalne, to spisywanie bez zrozumienia. Inne
chwyty (zapewniajace zrozumienie materiatu) dozwolone.

@ Po zrobieniu zadania, juz z czystej ciekawosci sprébujcie poszukaé (lub policzyé,
np. https://www.webmo.net/demo/index.html) wartosci oczekiwanej energii helu
obliczonej metoda Hartree-Focka, a takze jakimi$ innymi metodami. Jak wyglada
Wasz wynik na ich tle?

@ Rozwiazanie zadania zwalnia z pierwszego kolokwium. Po sprawdzeniu
zaproponuje, ile punktéw ,kolokwialnych” moge da¢ za Wasze rozwigzanie. Jesli
nie bedzie Was to satysfakcjonowato, zawsze mozecie pisaé kolokwium.



