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Wyktad 26 - przypomnienie

» studnie potencjatu, 1-D, 3-D

» schodek potencjatu

» tunelowanie przez bariere, STM

» oscylator harmoniczny, rotacje czgsteczek
» doswiadczenie Rutherforda

» doswiadczenie Franka-Hertza
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Rotacja i klasyczny moment pedu

klasyczny ped i moment pedu:
> dF Z 2 -
P=Ha0 =TrXp

dla sit centralnych moment pedu jest zachowany:

dz =#xF=0
a0 .
trajektoria czgstki lezy w ptaszczyznie prostopadtej do L

Rozktadamy ped na sktadowa radialng i prostopadta:
dr dy
Pr =K pL = Hur——

dt
i liczmy energie kinetyczng

p* _pit+pt _p? L

E, = — =
kT 2u 2U 2U * 2ur?
oraz energie catkowitg
p° p’ L7 125
E=—+V(@)=—+ +V(r)=—+YV,
2u (r) 2u " 2ur? (r) 2u err(T)

12
2ur?

gdzie Vess(r) = + V(r) to potencjat efektywny



kwantowy moment pedu, 1

przyktad 1 (niefizyczny): kwantowy koralik na okragtym drucie

(klasyczna) energia koralika to:

“ 2
E = pJ_Z _ Lz
2 2uUR?
\ kwantowo:
y hZ 62
5% S R
f 2100

; 2
rozwigzania: Y = Aeim(p, 212 = 2;5
Dodatkowo, zgdamy okresowosci Y(¢ + 2m) = P(¢p) > A =m =0,%1,%2, ...

mozemy, rownoczesnie, wyznaczy¢ doktadnie
energie uktadu i rzut momentu pedu
hZ
E, = m?
™ 2uR?

L, m =mh
Ale dotyczy to nieistniejgcego uktadu



hamiltonian hantli

4
przyktad 2 (fizyczny): hantla energia kinetyczna obrotu (Srodek
|_ masy pozostaje nieruchomy):
2 2 2
p._P1r
\ o
ale:
\0 L
bL = »
Zatem
y
._/ pz = L
2u 2ur?

> =L, +L,°+L,°

h(f 0 0 h _ d _ _ d
L, = xpy —ypx — = <x6_y_ a)=?<rsm®cos¢a—rsm®sm¢&> , _)h P
d 0xad Jdyad 0zo _ 0 _ _ d Z idg
%=%a+a¢ay+%a—:—r31n®cos¢@+rsm®sm¢)a
L, —... , N2/ 1 o 3 1 92
L, —>... L ﬁ(?) (sin@%smga(a 51n2®?&>

operator momentu pedu



kwantowy moment pedu, 2

4
L przyktad 2 (fizyczny): hantla
z
\ (klasyczna) energia hantli to:
L) 12 -— moment pedu
E=—
\0 2l ~
moment bezwtadnosci
y
_/ kwantowo: m H
? A2 Srodek
—l/} = E‘(/) masy
21
x — \ ] r
moment pedu
1 0 d 1 02
A2=—h2< - G%Sin®%+—. 20 302 2) M H= M
sin sin ¢ M +m

+ bardzo wredna matematyka ...
rozwigzania: harmoniki sferyczne Y,

I:,ur2

[=0m=0
[=1m=-1,01
[=2m=-2,-1,0,1,2

AZYlm =1L+ 1)V,
LYy = mYyy,

hZ
Epn =51+ 1)




kwantowy moment pedu, 3

Uncertain

[=1
m=-10,1

Rownoczesnie mozemy wyznaczy¢ tylko
catkowity moment pedu / oraz jego rzut na
jedng z osi m (zwyczajowo jest to os z). Nie
wiemy nic na temat dwdch pozostatych
sktadowych.

Teoretycy mowig wtedy o operatorach, ktore
nie komutuja.



T. Weber et al. J. Chem. Phys. 92, 90-96 (1990)

Przyktad: widma ro-wibracyjne
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Wartosci mierzone i operatory

Gdzie jest czastka? Nie wiemy ale mozemy
policzy¢ wartosc srednig potozenia na przyktadzie 1D

o0 o0

7 = f 2l ()P dz = j P (D (2)dz

Z jest operatorem potozenia

wielkosc fizyczna klasycznie operator kwantowy
potozenie z(t) z
i dz

t ped L [ i 2 g

momen u — 2R = | y——y—
Pe L=7xp) Z xay Y ox \
h? d?

energia Ey + Ep T omdz? +V(zt)

-~

A-operator: A= [ ' (2DAY(2)dz

wartos¢ oczekiwana



widmo fluorescencji atomu wodoru

1855 Balmer, empiryczny wzor na czes¢ widma wodoru, tzw. serie Balmera

1 1 1
VZE:RH ?_P

Ry = 109677.58 cm™?

/'

T

| I N
H, H, H

5 ")
6562,8 A 48613 A 43405 A 4101,7 &
1889, Rydberg podaje ogdlny wzdér na widmo atomu wodoru
1 1 1
v=z=RH — ——, m<n

m2 n2

gtowne liczby kwantowe

stata Rydberga

n 1 2 3 4
n Lyman Balmer Paschen Brackett
) 1216 A
82257 cm™!?
3 1026 A 6563 A
97466 cm™! 15233 cm™!
4 973 A 4861 A 18751 A
102807 cm ™! 20565 cm ™! 5333 cm™!
5 950 A 4340 A 12818 A 40500 A
105263 cm ™! 23033 cm™! 7801 cm™! 2467 cm™!
Rok odkrycia 1906 1885 1908 1922




Model atomu wodoru wedle Bohra, 1

1913 model Bohra - analog uktadu stonecznego

rownowaga sity osrodkowej i elektrostatycznej:

eZ

= mrw?

ATrEyT?

E = Eyin + Epot

1 e?
E=—mriw? —
2 4mtegr

Postulaty Bohra:
1. Klasyczny ruch ale dyskretne orbity, warunek mvr =nh, n=0,1,2..=>nr,E,

2. Na orbitach ruch bezpromienisty

I I h
3. Przejscia promieniste hw =Ey, —Ey, E, = _%

4. Stata Rydberga R wzieta z doswiadczenia

5. Zasada korespondencji — w granicy dostajemy fizyke klasyczng



R me*
8ey2h3c
2
, 4TEgh
T, =n >
me

,Jrozmiar” atomu wodoru:
ry(H) = 0.529A = 0.0529nm

energia jonizacji atomu wodoru:

me?
= 13.59eV

E=e— =
17 32m2¢,2h2

Model atomu wodoru wedle Bohra, 2

seria
Lymana
(nadfiolet)

seria
Balmera

seria Paschena
(podczerwieni)

\

seria
Bracketta

n=4
sen:\
Pfunda

n=5

6 8 10-108cm
| |




energia E [eV]
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n n
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13,6 eV
—_—
544 eV
122,5 eV

jony wodoropodobne

Tabela 8.7. Por6wnanie linii wid-
mowych z serii Balmera widma wo-
doru z liniami serii Pickeringa widma
jonu helu, w A

Enz=12 2 Enn
He* H

6560,1 6562,8 (H,)

5411,6

4859,3 4861,3 (Hp)

4561,6

4338,7 4340,5 (H,)

4199,9

4100,0 4101,7 (Hy)

g quin; (obliclzxozne) (zmiei;;ne)
s i (Al (Al

'H 1,00054447 109677,6 1215,66 1215,66
H 1,00027148 109707,4 1215,33 1215,33
“He* 1,00013704 109722,3 303,8 303,6
Li2* 1,00007817 109728,7 135,0 135,0
Bedt 1,00006086 109 730,6 75,9 759
togst 1,00005477 109731,3 486 486
Tt 1,00004982 109731,8
2G5+ 1,00004571 109732,3 33,7 33,7




atom wodoru wedle Schrodingera, 1

m H
Srodek '_f
r
r
M

-m

m - masa elektronu
M - masa protonu

r-nie Schrodingera:
2

h
_ZNP(F' t) +V(r)¥({,t) = ih

sita elektrostatyczna, potencjat:

potencjat jest centralny — mozna
wprowadzi¢ potencjat efektywny :

pz p, 2 2 p, 2
E=—+V(@)="+ +V(@)=="—+V,
o V) =St o V) = S Vepr (1)
- ~ J
efektywny potencjat
2

L
Verr(r) = 22 +V(r)

oW (7, t)
dt




atom wodoru wedle Schrodingera, 2

hz - - . aly(f')’ t)
——A¥Y(r,t) + V(r)¥Y(r,t) = ih
21 dt

szukamy rozwigzan stacjonarnych:

h? R N
_ﬂmp(r) +[V(@) —Ely@) =0

w sferycznym uktadzie odniesienia:

h? [0 0
s (5’” §+A2>1/J(r) + V() - Elp@) = 0
h? 0

2ur?or

r—ﬂMﬂ+D@Aﬂ—EMU)-O

szukamy rozwigzan iloczynowych:

(@) = R(1)Y(O, p)
—A%Y = QY
d S
[E = Verr MG =0

0 2ur?
— 2 2
FU L LG Ry

wredne rachunki ...



atom wodoru wedle Schrodingera, 3

2

“AY =Y = =
At 20

1(1+2), Y

Im

2
CzeéC katowa ff:  —A2Y = AY = A, = :—Hl(l +1), Y,

\

harmoniki sferyczne

Czesc¢ radialna f.f.:

% 2 L +
arr Orlpr

2 2
o [E = Veps @ = 0

U
1 Eq i
R (r),E, = L20 — energia atomu
nl nl = 2 nie zalezy od [

me - degeneracja




Diagramy Grotriana
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harmoniki sferyczne, 1

czes¢ katowa funkcji falowej zalezy od 2 liczb kwantowych: [, m

a) & b) Z
r St
Yim = eimd)le(@)
©) 4
pi!
1
l - 0 YOO - \/T_TL'
* 3 3 ;
=1 Yoo = |,-c0s0,Y14; = /gsm@ei“f’




harmoniki sferyczne, 2

P
d
P)
=2
1|5
R 20) —
Yo0 = > Lm (3cos“0® — 1)
1 [15 .
Vour = %5 —nsin(ﬂcos@ei“l’
1 |15 .
Youo = 2 %sinz@eilw
e L f)
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4 harmoniki sferyczne, 3
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harmoniki sferyczne, 4




harmoniki sferyczne, 4
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gestosci chmury elektronowej

b)

BL1)+[3.1-1)

h)

3,0,0

f)

3,10




