Projekt nr C.7.8

Najprostsze wigzanie kowalencyjne.

Zjonizowana czasteczka wodoru.

Wprowadzenie

Zjonizowana czasteczka wodoru Hj, sktadajaca si¢ z dwoch

protonéw 1 elektronu jest najprostszym przykladem wigzania
kowalencyjnego. Celem projektu jest wyznaczenie metoda wariacyjna z
uzyciem bazy gaussowskiej energii wiazania H;, odleglo$ci migdzy

jadrami wodoru i rozktadu tadunku w czasteczce.

Za poczatek uktadu wspotrzednych
przyjmujemy S$rodek symetrii czasteczki,
protony umieszczamy na osi z w punktach R+
= (0,0,2a). Z powodu duzej wartosci stosunku masy protonu do
masy elektronu mozemy z powodzeniem zalozy¢ Ze protony
pozostaja w spoczynku, a porusza si¢ tylko elektron. Protony
traktujemy jak klasyczne tadunki punktowe, rachunki kwantowe
wystarczy przeprowadzi¢ tylko dla elektronu. Zapisany w
jednostkach atomowych Hamiltonian elektronu poruszajacego si¢ w
polu dwéch protondw ma postac :

gdzie wyraz pierwszy jest energia kinetyczna elektronu, drugi i
trzeci opisuja przyciaganie kulombowskie elektronu i protonow.

Poszukiwana jest energia stanu podstawowego elektronu dla
przyjetej odleglosci migedzy protonami. Stosujemy metode
wariacyjna z funkcja probna dla elektronu postaci:

p(F) = c, [ (F) )

gdzie  f,(F)=expl-(or/i )" — (et 72 )2 ),

ir, jx sa liczbami catkowitymi przy czym i;=1+(k—1)/N [dzielenie bez reszty], ji=k—(i+—1)N, o
jest parametrem wariacyjnym a N liczba elementow bazowych. Dla wyznaczenia energii
uktadu i wspotczynnikdéw rozwinigcia c; nalezy rozwiaza¢ roOwnanie wiasne:

Hc=ESc,

3)

(1)



gdzie H jest macierza hamiltonianu, ktorej elementy sa zdefiniowane jako H,, = < Iy ‘H ‘ f,>, a

S macierza metryczng z elementami: S, = < 1 \ f,>.

Istnieja standardowe procedury numeryczne rozwiazujace réwnanie (3). Na wejsciu
nalezy podac¢ tylko macierze H i S, jako wyjscie otrzymujemy wspotczynniki ¢ odpowiadajace
rozwinigciu (rzutowaniu) doktadnej funkcji falowej w bazie (2) 1 warto$¢ oczekiwang energii
dla tego rozwinigcia. Optymalna warto$¢ o znajdujemy przez minimalizacje wartosci
oczekiwanej energii.

Energia catkowita uktadu jest suma energii elektronu i odpychania kulombowskiego
protonow E_, =E+1/2a. Czasteczka H, moze rozpas$¢ si¢ na atom wodoru i pojedynczy

proton. Energia jaka trzeba dostarczy¢ do zerwania wiazania nazywana jest energia wigzania
E,.« =—1/2—E,, (-1/2 jest energia stanu podstawowego atomu wodoru w jednostkach

atomowych).

Zadania do wykonania

1) Narysowac zalezno$¢ energii wiazania 1 energii catkowitej czasteczki w funkcji odlegtosci
proton-proton. Znalez¢ przedzial odleglosci miedzy protonami, dla ktorych mozliwe jest
wiazanie czasteczki. Znalez¢ odlegto$¢ migdzy protonami odpowiadajaca najmniejsze]
energii calkowitej. Wyniki poréwna¢ z wartosciami dokladnymi: E[. , =2.793eV,
odleglo$¢ migdzy protonami: 2a.p = 0.1057 nm (jednostka atomowa dlugosci = 0.05292
nm, jednostka energii =27.21eV).

2) Zbada¢ zbiezno$¢ rozwinigcia (2) (warto$¢ N od ktorej poczawszy wyniki przestaja si¢ w
istotny sposob poprawiac).

3) Narysowac rozktad tadunku na osi z (ewentualnie na ptaszczyznie y = 0).
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Dodatek

Elementy macierzowe

Ponizej podane sa elementy macierzowe przy oznaczeniach : 4= %,B = %,C = %,D :%
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