1. Czastka o masie m porusza sie w potencjale oscylatora anharmonicznego 1/2kz? + yz*. Przy pomocy rachunku
zaburzen I rzedu obliczyé poprawke do energii stanu podstawowego, traktujac wyraz z* jako zaburzenie.

2. zniesienie degeneracyi | w atomie wieloelektronowym
Degeneracja energetyczna ze wzgledu na orbitalna liczbe kwantowa [ w atomie wodoru w teorii Schrodingera (ta
sama energia np pozioméw 2s i 2p) jest przypadkowa i nie wystepuje w innych atomach (np. w zelazie poziomy 3s
i 3d oddziela kilka Ry). Uktad pozioméw energetycznych jednoelektronowego stanu n = 2 juz w atomie Li r6zni
sie istotnie od obserwowanego w atomie H (Rys) ze wzgledu na dodatkowe oddzialywania pomiedzy elektronami
w atomie, nie wystepujace w wodorze.
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Lit ma 3 elektrony, 2 na powloce n = 1 w stanie 1s, trzeci (walencyjny) na poziomie 2s w stanie podstawowym,
gdy atom wzbudzimy moze on obsadzaé stan 2p (i wyzsze). Dla atomu Li mozna wykazaé przy uzyciu rachunku
zaburzen, ze energie elektronu walencyjnego w stanach 2s i 2p sa inne, poniewaz zniesieniu ulega degeneracja ze
wzgledu na moment pedu [. Ekranowanie jadra przez zamknieta powloke n = 1 powoduje zaburzenie potencjalu
kulombowskiego widzianego przez elektron walencyjny i w konsekwencji zdjecie degeneracji stanéw o réznej
liczbie kwantowej [, a ponadto obnizenie energii rozszczepionych stanéw. Energia potencjalna elektronéw Li w
poblizu jadra jest réwna — j Sjr (Z = 3 - liczba atomowa Li), natomiast w duzej odleglosci od jadra, ze wzgledu
na ekranowanie tadunku jadra +3e przez 2 elektrony powloki 1s, elektron walencyjny efektywnie ”widzi” juz
tylko tadunek +1, wiec energia potencjalna wynosi — 471rizT. Zatem w najprostszym modeleu przyjmiemy ze FE,
jest dana funkcja zmieniajaca sie skokowo przy pewnej odlegtosci od jadra b:
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Zmiang potencjalu mozna potraktowaé jako zaburzenie E;, w potencjale atomu wodoropodobnego Eg , ktéry
mozna zapisa¢ przeksztalcajac powyzszy wzor jako:

Ey(r) = Eg +E, =
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Energie pozioméw 2s i 2p w atomie Li mozna obliczy¢ jako poprawke do energii powodowang wystepowaniem
zaburzenia w potencjale, wladnie przy uzyciu rachunku zaburzen I rzedu. W metodzie tej poprawka do energii
stanu |¥), powodowana wystapieniem zaburzenia E, dana jest wyrazeniem <\Il ‘EH \Il> = d3r\II*Ez’7\I!. Korzy-
stajac z rachunku zaburzei 1 rzedu znalez¢ poprawki do energii w stanach 2s (Way| £}, |Was) 1 2p (Wop|Ep[Way)
dla takiego zaburzenia, w stosunku do wyniku dla atomu wodoru. Do oszacowania przyja¢ b = ap. Radialne
funkcje falowe tych stanéow dla atomu wodoru wynosza:
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Przypominam, ze pelna funkcja falowa zawiera jeszcze cze$¢ katowa, a w catkowaniu we wspélrzednych sferycz-
nych mamy jakobian. Do olbiczen analitycznych pomocna bedzie catka
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Rachunki wygodnie bedzie prowadzi¢ w jednostkach atomowych, gdzie ap = 1. Niezaleznie od powyzszych
obliczen analitycznych prosze zeby kazdy obliczyt w wolframie calki fol r(1 —r/2)%exp(—r), fol 3 exp(—r).
Wyniki: AEys = —0.264 Ry = -3.59 eV, AEy, = —0.02 Ry = -0.26 V.

3. Czastka o masie m = 1 porusza si¢ w potencjale x*. Znalezé przyblizong wartoéé energii i przyblizony ksztalt
funkcji falowej uzywajac metody wariacyjnej z funkcja probna f(x) = C, exp(—azx?). Przyjaé¢ h = 1.



Przydatne calki:
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