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 )'נק 7. ()הרמיטי Ĥזיכרו כי : רמז( המתאימה מטריצת החפיפהמהי . 'שרשמתם בסעיף א

:הבאיםניתן להשתמש באינטגרלים 

 
 





,3,2,1,0;0

,3,2,1,0;
122

12531

2

2

12

2
























ndxex

n
ana

n
dxex

axn

nn
axn 

 

פונקציית וריאציה מהצורה עבור   )ג   0
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00  cc   מהי המשוואה הסקולארית המתקבלת מתוך

פיתרו את המשוואה . 1c - ו  0cביצוע וריאציה לינארית של ביטוי האנרגיה הוריאציונית לפי המקדמים 

 )'נק 5. (לקבלת האנרגיות העצמיות הוריאציוניות הסקולארית
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11   . איזה מן

חשבו את אנרגיית ? הקירובים שביצעתם מתאר טוב יותר את מצב הייסוד ואת המצב המעורר הראשון
השוו את התוצאה לאנרגיית העירור . העירור הראשונה לפי תורת הוריאציה ולפי תורת ההפרעות

 )'נק 0Ĥ .)6מתקבלת עבור ה

 
ממדי - נתון תחת השפעה של פוטנציאל חד mחלקיק בעל מסה  )2 xV . החלקיק נמצא במצב עצמי המתואר
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x  כאשר  חיובי מספר ממשיהינו. 

ערך מהו ? למציאת החלקיק במצב בו הוא נתון המקום המסתבר ביותרמהו . פונקציית הגלאיירו את   )א
אין צורך : רמז(. הסבירו? במצב הייסודהאם החלקיק נמצא ? של אופרטור המקום במצב זה התצפית

 )'נק 5() לבצע חישובים בסעיף זה
 )'נק 5. (רישמו את משוואת שרדינגר הסטציונארית עבור החלקיק  )ב
' העזרו בסעיף ב .קבועבשאלה ניתן למצוא את הפוטנציאל הפועל על החלקיק עד כדי שמתוך הנתונים   )ג

 )'נק 10(? הקבוע י המשמעות הפיזיקאלית שלמה. הפוטנציאל ביטוי מפורש עבור בכדי למצוא
 הייסודפונקציית הגל המתארת את מצב  ימה. 0xמסיתים את הפוטנציאל להיות ממורכז סביב הנקודה   )ד

 )'נק 10. (כיצד השתנתה האנרגיה של החלקיק. של המערכת



  

  

 
 
 
 
 

0הנמצא במיקום  Mמסה על נתון קיר נייד ב )3 ൏ ℓ ൏ משני צידי . )ראו איור(x יכול לנוע לאורך ציר אשר  ܮ
x - ב , המערכת ממוקמים קירות נייחים ൌ x - וב  0 ൌ L .היכול לנוע במימד  בין כל שני קירות נמצא חלקיק

 x בלבד ובעל מסהM ب m. 
עבור כל אחד מן החלקיקים רישמו את ההמילטוניאנים . התייחסו לכל אחד מצידי התא כמערכת נפרדת  )א

ואת האנרגיות , את הפונקציות העצמיות, את תנאי השפה, )מימין2Ĥ - משמאל ו  1Ĥ(המתאימים 

 )'נק 7(. הסבירו הנחה זו – כסטטייחס אל הקיר הניחו כי ניתן להתי. המתקבלות
הפונקציות  מהן. השלמהשל המערכת  ההמילטוניאןאת בכדי לרשום ' השתמשו בתשובותיכם לסעיף א  )ב

 ?כלשהו ℓ -של החלקיקים בהמתאימות  אנרגיותה מהןו זה של המילטוניאן העצמיות
עבור פונקציית הגל  .אינם יכולים לחצות את הקיר המרכזי אשר שוניםמדובר בשני חלקיקים  :שימו לב

 )'נק 5. (ניתנים להבחנההניחו כי החלקיקים של המערכת השלמה 
 )'נק 4. (כלשהו ℓ - ב, חלקיקי ואת האנרגיה שלו- הדו מצב היסודאת בכדי לרשום ' השתמשו בסעיף ב  )ג
עבורו נמצא  ℓמיצאו את הערך . רכזיכפוטנציאל על גביו נע הקיר המ' התייחסו לביטוי שחושב בסעיף ג  )ד

אל אם מתייחסים בשיווי משקל מהי אנרגיית מצב היסוד של המערכת כולה  .שיווי המשקל הקיר במצב
 )'נק 7(? הקיר כקלאסי

השתמשו בפיתוח טיילור מסדר שני עבור הפוטנציאל על גביו נע הקיר המרכזי בכדי לקרבו לפוטנציאל   )ה
הקלאסית התיקון לאנרגיית מצב היסוד  את מיצאו, באמצעות תוצאה זו. המינימוםהרמוני סביב נקודת 

 )'נק 7( .כאשר מתייחסים לדרגת החופש של הקיר כקוונטית) אנרגיית האפס(

 
 . לינארית וציקלית – שתי קונפיגורציות עיקריות אפשריות Na3לצבר האטומי  )4

אילו אורביטלים אטומיים ישמשו בקירוב . רישמו את הקונפיגורציה האלקטרונית של אטום הנתרן  )א
Huckel נק 5(? של הצבר הנתון לצורך פרישת האורביטלים המולקולאריים' ( 

 )'נק 7( :לינאריתעבור הקונפיגורציה ה  )ב
i.  כתבו את הדטרמיננטה הסקולארית בקירובHuckel. 
ii.  המולקולה את רמות האנרגיה המולקולאריות וציירו את תרשים הרמות עבור במפורש מצאו

 .בקירוב זה
iii. ציירו את האורביטלים המולקולאריים המתאימים. 
iv. מהי הקונפיגורציה הספינית במצב היסוד? 
v.  במצב היסוד) כולל ספין(מהו הניוון? 
 )'נק 7( :ציקליתעבור הקונפיגורציה ה  )ג

i.  כתבו את הדטרמיננטה הסקולארית בקירובHuckel. 
ii. הינן  הראו כי רמות האנרגיה המולקולאריות המתקבלות 2E  ו-  E.  מהו הניוון

 .ציירו את תרשים הרמות עבור המולקולה בקירוב זה? המתאים לכל רמה
iii. ציירו את האורביטלים המולקולאריים המתאימים. 
iv. מהי הקונפיגורציה הספינית במצב היסוד? 
v. במצב היסוד )כולל ספין( מהו הניוון? 
 )'נק 5(? מדוע? הלינארי או הציקלי, מיהו האיזומר היציב יותר עבור הצבר Huckelפי קירוב - על  )ד
 )'נק 6( ?ן איזה משני האיזומרים יציב יותרספיהעבור המצב המעורר בו לכל האלקטרונים אותו   )ה

  !בהצלחה 


