KVANTNA KEMIJA 8. vjezbe

Zadatak 1.
Elektron ima spin %2 . Nadite sva moguca spinska stanja dvaju
elektrona.

Rjesenje:
Ukupni spin je jednak zbroju pojedinacnih spinova:
S=S,+5,
. .o . =2 _ -2 _ 3
Pr1 tome vrijedi S =85, =2

Buduci da svaki elektron ima dva spinska stanja, odredeno
spinsko stanje dvaju elektrona dobit cemo "mnozeci" spinska
stanja pojedinac¢nih elektrona. Naprimjer:

1

’“1>‘“2>51“1’“2> o HL =S

Dakle, ukupno imamo cetiri spinska stanja ‘Ih , u2>

Vlastiti vektor ukupnoga spina oznacit ¢emo kao |S M|

Dvije polovine se mogu "zbrojiti" u 1 ili u 0. To znac¢i da S ima
vrijednosti 1 1li 0. Pri tome M=-1,0,+1 odnosno M=0.

Dakle, imamo ukupno ¢etiri vektora koji su vlastiti vektori
ukupnog spina. Te vektore mozemo, 1 moramo, prikazati kao
linearne spojeve prethodnih Cetiriju vektora, dobivenih
"mnozenjem" vektora pripadajucih pojedinacnim elektronima.
Spinski operatori pojedinacnih elektrona medusobno komutiraju
zbog jednostavne ¢injenice Sto pripadaju razli¢itim prostorima--
jedan pripada prostoru prvog elektrona, a drugi prostoru drugog
elektrona.
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[zgradnju stanja ukupnoga spina mozemo poceti sa stanjem
najviSe ukupne projekcije spina, ili najnize. U prvom slucaju
¢emo ostala stanja dobiti djelovanjem operatora S. , a u drugom
slucaju djelovanjem operatora S, . To su dva jednako vrijedna
postupka. Tako imamo ocitu jednakost
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Sljedece po redu vektore dobijemo ovako:
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Ova tri vektora Cine tzv. triplet, jer su vlastiti vektori operatora

ukupnost spina 1.
Ostaje nam jos vlastiti vektor ukupnog spina 0, tzv. singlet.

Njega mozemo dobiti kao linearni spoj dvaju vektora:
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Koeficijente a 1 b dobit ¢emo 1z zahtjeva da oba operatora, S, 1
S, poniStavaju ovaj vektor. Dobivamo:
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Zadatak 2.

Napisite op¢i oblik valne funkcije helijeva atoma uzimajuéi u
obzir Paulijevo nacelo 1 smatrajuci da se jezgra atoma ne giba,
odnosno da ju mozemo smatrati kao srediste privlacne sile
beskonacne mase.

Rjesenje:

To da se jezgra ne giba znaci da ¢e valna funkcija ovisiti samo
o polozajima elektrona i njihovim spinovima. Paulijevo nacelo
kaze da valna funkcija dvaju, 1li vise, elektrona mijenja
predznak kada (bilo koja) dva elektrona zamijene mjesta, t;.
kada zamijene 1 svoje polozaje 1 svoje spinove. 1z prethodnog
zadatka vidimo da su tripletna stanja simetricna na zamjenu
spinova dvaju elektrona, a singletno je stanje antisimetricno,
t]. mijenja predznak pri toj zamjeni. Valna je funkcija umnozak
prostornog dijela, koj1 ovisi samo o polozajima elektrona, 1
spinskog dijela, koji ovisi samo o spinovima. Da bi ta valna
funkcija bila antisimetri¢na, tripletana stanja se moraju
pomnoZiti s antisimetricnom funkcijom poloZzaja, a singletno
stanje sa simetricnom funkcijom polozaja. Dakle, imamo dva
moguca oblika valne funkcije helijeva atoma:
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Y/1<71’F2’IJ1’IJ2>=‘~IJA(FI’F2)|1’H>
Y2<FI’F2’“1’IJ2>=WS<FI’772>|O:0>

Ovdje indeksi 4 1 S oznaCavaju antisimetricno odnosno
simetri¢no.

Zadatak 3.

Pod slicnim uvjetima kao 1 u Zadatku 2., napiSite op¢i oblik
valne funkcije litijeva atoma.

RjeSenje:

Sto se ti¢e samo spinskog dijela valne funkcije, postoje ove
mogucnosti: kvadrupletno stanje 1 dva dubletna stanja.

Buduc¢i da je kvadrupletno stanje, kao stanje najviSeg moguceg
spina triju elektrona, simetricno na zamjenu bilo koja dva
elektrona, prostorni dio mora tada biti antisimetrican na istu
zamjenu. Medutim, dva dubletna spinska stanja nemaju nikakvu
odredenu simetriju na zamjenu dvaju elektrona, pa se valna
funkcija lityjeva atoma za ukupni spin 2 ne moZe napisati kao
umnozak prostornog 1 spinskog dijela.

Potankosti pokazati na plo¢i!
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Zadatak 4.

U osnovnom stanju vodikova atoma 1zraCunajte:

a) prosjecnu vrijednost od " , gdje je n prirodni broj.

b) prosjecnu kineticku 1 potencijalnu energiju elektrona.

c¢) razdiobu zaleta elektrona, tj. na¢i gustoCu vjerojatnosti za
zalet elektrona.

d) prosjecni elektri¢ni potencijal Sto ga stvara vodikov atom u
prostoru oko sebe.

Rjesenje:

a) Normalizirana valna funkcija elektrona u osnovnom stanju
vodikona atoma je

L
Y (r)=——e
Ta
paje
1 00 4oo _2r
= e rrdrdQ=" [ rPe “drdQ=
a0 a0
_(n+2)!a)”
2 (2
52 _ .21l 2
b) ptlf(i”)— hi a2 ar W(’")
P\ Rl 2 B
Enl=| 5| = "2\ " ar )"
a- ar| 2ma
2

1. prosinca 2010. 5



KVANTNA KEMIJA 8. vjezbe

c)
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Gustoca vjerojatnosti da elektron ima zalet p je jednaka

®(p)

d) Elektri¢ni potencijal Sto ga vodikov atom stvara u prostoru
oko sebe sastoji se od elektriénog potencijala tockastog
pozitivnog naboja jezgre 1 potencijala elektronske gustoce

Podsjetiti se Gaussova zakona, 1 kako se 1zraCunava potencijal

1z poznate gustoce naboja!
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