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ATOM- ES MOLEKULAFIZIKA GYAKORLAT
1. ZARTHELYI (2013. 10. 15.)

1. Mutassuk meg, hogy a Cs, 2, Coulomb-integrél értéke 512—‘12‘

2. Vegyiik a V) és 5 egyrészecske operdtorokat, mely komponenseire teljesiilnek a szokdsos

kommutaciok: [j;(f ),Jg(b}] = i, bek;m;.‘?(n). Ezek a vektoroperatorok az aldabbi médon

hatnak a |1, m(“))(a) alakban felirt egyrészecskés sajatallapotaikon:

(G)J(G) 11 m(“)) = 9K2 Jl m{“)>( )

i [Lm@) = Em@ |1, my

Ahol a = 1,2 és m® = —1,0, 1 értékeket vehet fol.

Legyen J = 0 + j®1 (Azaz J; = jV + ;@) Az |1,m“))m |1,m{2))(2} szorzatokbdl

allitsuk el6 J3 és JJ Osszes szimultan sajatfliggvényét!

3. A nitrogén alapallapota a megszokott ,kémia érai” jeloléssel:

1s 2s

[ﬂ@[ﬂﬂﬂ

(a) Irjuk fel a hozzd tartozé Slater-determindnst!

(b) Mutassuk meg, hogy ez az allapot L? L., 82, S,, J?, J, sajatéllapot! Mik a
sajatértékek? Irjuk fel az &llapot jelét is!

(c) Hény kiilonbozé dllapotot jelolhet az elébb megkapott jel? ( 3 Jﬂ@lm;,,ot( u!,-)

4. A Be atom alapéllapoti konfigurdcidja: (1s)*(2s)>. Ennek az allapotnak peturbécié
szamitéssal hatdrozzuk meg az energidjat! Perturbaciés tagnak tekintsiik az elektron-
elektron taszitast!

(a) A perturbécié nullad rendjében mennyi az éllapot energidja?
(b) Mennyi az elsérendii energiakorrekcié? Mennyi az dllapot els6rendi perturbéciészdmitédssal
kapott energiaja?
Néhény Coulomb— iletve kicserél('idési—integré.l értéke: Ciei5 =

K13,28 b 729 a0
hasznaljuk azok betiis-indexes jel6lését!

Z' Cas9s = 512a @ Amennyiben tovabbi integralok is Szuksegesek akkor

Jé munkdt kivdnok!



ATOM- ES MOLEKULAFIZIKA GYAKORLAT
2. ZARTHELYT (2013. 12. 11.)

. Hund-szabdlyok alapjén adjuk meg az (1s)?(2s)?(2p)*® elektronszerkezetii nitrogénatom

legalacsonyabb energiaju allapotéat!

. Adjuk meg a V= AL-S +&5}_‘£ (f,z + 25’;) operéator matrixelemeit egy %D éllapotii atomra
az |My, M) bazisokat hasznélva! (Sziikség esetén haszndljuk az o = AR® és B = Bug
konstansokat!)

. Az oxigén molekula (O,) egy gerjesztett allapota a IA‘;. Milyen kvantumszamokat tudunk
kiolvasni az dllapotbdl?

. Adjuk meg az aldbbi métrixelemeket!

(a) (LML

L, ML>

(b) (LM, fﬁ] L,M})

(©) (L My .f;] L, M})

. Legyen
1

*= i oy

1/2
ra B o LB 4 e e - 3 — L4 L4
a hélium atom egy varidciés hullamfiiggvénye! (u(a|r) = ( 9;7) e~ ", ahol a variaciés

(u(alzy) w (Blrs) +u (Blry) u(alrs))” x(s1,52)

paraméter. )
Lassuk be, hogy a <¢>|~—Z (%4- %) ¢> magpotencidlbél szdrmazé energiatag értéke
—Z(a+ B)!

. Vizsgaljuk a Hj -t a ¥ = nexp(—aé) - 2x(s) hulldmfiiggvény ansatzcal (n és £ a szokdsos
elliptikus koordinéték), ami egy gerjesztett allapotot ir le!

(a) Szamoljuk ki az energia-funkcional értékét!

(b) Adjuk meg az ansatzot jellemz6 kvantumszédmokat!

. Irjuk fel a Hartree-Fock egyenleteket a hélium (1s)? alapéllapotéra!

J6 munkdt kivdnok!
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