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

. Hund-szabalyok alapjan adjuk meg az (1s)?(2s)?(2p)? elektronszerkezet{i nitrogénatom

legalacsonyabb energiaju allapotat!

. Adjuk meg a V= AL-S—F% <f)z + 25;) operdtor métrixelemeit egy 2D allapott atomra
az | My, Mg) bazisokat haszndlva! (Sziikség esetén hasznéljuk az o = Ah* és B = Bug

konstansokat!)

. Az oxigén molekula (O,) egy gerjesztett allapota a 1A;r. Milyen kvantumszamokat tudunk

kiolvasni az allapotbol?

. Adjuk meg az alabbi matrixelemeket!

~

(a) <L, M, L,

L ML>

(b) <L,ML z+\ L,Mg>

(c) <L, M, ﬁ—‘ L,Mg>

. Legyen
1 1
= — = (ulalry)u(p|ry) Fu(p|ry) u(alr 81,8
¢ 2(1+5’2)( (alry) u (Blrs) (Blry) u(alrs))” x(s1, 52)
/
a hélium atom egy varidciés hullamfiiggvénye! (u (a|r) = (%) e~ ahol « varidcids
paraméter.)
Lassuk be, hogy a <¢‘—Z < L+

- ) ‘ ¢> magpotencialbol szarmazoé energiatag értéke
—Z(a+ B)!

1
T2
. Vizsgéljuk a Hi-t a ¢ = nexp(—a€) - ?x(s) hulldmfiiggvény ansatzcal (1 és ¢ a szokdsos
elliptikus koordinatdk), ami egy gerjesztett allapotot ir le!

(a) Szamoljuk ki az energia-funkciondl értékét!

(b) Adjuk meg az ansatzot jellemz6 kvantumszamokat!

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

Jo munkdt kivanok!



