SVEUCILISTE U RIJECI, FAKULTET ZA FIZIKU

Prijediplomski studij Fizika Ak. god. 2024./2025.

KVANTNA MEHANIKA
Zadaci za vjezbe 22.5.2025.

17 Varijacijski princip

17.1 Nadite aproksimativnu vrijednost energije osnovnog stanja jednodimenzionalnog harmonickog oscilatora
pomocu varijacijskog principa. Za probnu funkciju uzmite

p(x)=Ae™

17.2 Nadite aproksimativnu vrijednost energije vezanog stanja (pa prema tome i osnovnog stanja) za esticu u

potencijalu oblika delta funkcije V' = —ad(x) koriste¢i varijacijski princip. Za probnu funkciju uzmite
p(x)=de™

Prisjetimo se: to¢na energija vezanog stanja glasi

2
mo

E,=="+
17.3 Nadite aproksimativnu vrijednost energije osnovnog stanja za esticu u jednodimenzionalnoj,
beskonacnoj, pravokutnoj jami §irine a. Za probnu funkciju uzmite
Ax, 0<x<a/2
w(x)=4A4A(a—-x), al/2<x<a
0, drugo

17.4 Feynman-Hellmannov teorem Promotrite valnu funkciju w(ai, az,..., o; ¥) u kojoj su ai, az,..., o
parametri. Neka je y normalizirana i neka su parametri takvi da je
E(a,,a,...a,) = J.l//*Hl// d’r
minimum, gdje je H hamiltonijan sustava.
(a) Pokazite da parametre mozemo odrediti iz sustava jednadzbi

. 0 . 0
Il,y H—(//d3r—,ujy/ N tr=0 zai= L,2,..,n
oa, o,
gdje je u Lagrangeov multiplikator.
(b) Pretpostavimo da hamiltonijan A ovisi o parametru A (na primjer, nuklearni naboj ili udaljenost izmedu
atomskih jezgri u molekuli). Tada ¢e i parametri o; ovisiti o 1. Dokazite jednakost
dE « OH
— = —y d’r
=1V
poznatu pod imenom Feynman-Hellmannov teorem.
(c) Upotrijebite gornji teorem da nadete (V) kod jednodimenzionalnog harmonickog oscilatora. Uzmite 1 = .

Sli¢no, uzmite A = /& te izraCunajte (7).

17.5 Linearna kombinacija atomskih orbitala (LCAO) Nadite aproksimativnu vrijednost energije osnovnog
stanja za ioniziranu molekulu vodika H". Koristite varijacijski princip i probnu funkciju oblika

1 —rla
p(x)=——e"""

wa;

te pretpostavite da se protoni nalaze na fiksnoj udaljenosti R. Varijabla R postat ¢e varijacijski parametar.
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17.6 Neka je za zadani hamiltonijan poznato prvih n — 1 svojstvenih stanja obzirom na rastuéu energiju svakog
od stanja. NapiSite izraz kojim se pomocu varijacijskog principa dobiva gornja granica za svojstvenu vrijednost
hamiltonijana za n-ti energetski nivo.

Uputa: racunajte najprije za n = 2. Formirajte stanje | g) = | /) — w1 ){w1| f) gdje je |w1) prvo svojstveno stanje
hamiltonijana H koje je normalizirano (vrijedi {y1|y1) = 1), a | f) stanje koje odgovara probnoj funkciji fr).
Normalizirajte | g) i provjerite da je (1| g) = 0. Pomocu uvjeta normalizacije pokazite da je varijacijski izraz (g
H | g) >FE;.
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vodion.nb

’

- 2 _ _
Plot[-1 + 2(“ 2/3x3) Exp{=x] + (1 + X) EXp[-2X]

_x- 1+ (1 + X+ 1/3 x2) Exp[_xl )l {XI 0'21 6}]

.

-

-1}

4.2 (1-2/3x2)Exp[-x]+(1+x)Exp[—2x])
D[-1+ x( T+ +x+1/3x2)Expl-X] 4]

-(Z(e'z"(l #+e(1- Z—;-f-))(e(l +%)_e-x(1 X+ %)))/(x(l +e""(1 ax+ "?2)]2]4,

2(e2x~ —4';" -2eX(1+x)-e*(1- -2-;‘—2)) 22X (1+x)+e™ (1~ Hi))

_ 3
x(1+e-x(1+x+%)) x2(1+e-X(1+x+%)

FindRoot|

—(z(e-“a +%) +e'x(1 - ZT"Z))(e-*(1 + 33’1)-5"(1 X+ };-)])/(x(l +e"‘(1 x4 %2])214,

2ed-Agn 20 en-eX(1- ) 2t danrer(1-2E)

x(1+ex(1+x+ %)) . x2(1+e*(1+x+ %)

{x, 2}]
{X ~ 2.49283)

(1~2/3x%) Exp[-x] + (1 + x) Exp[-2 X]
1+(1+x+1/3x2)EXp[-x]

Function[x, -1 + -i-( )][2.49282941865608]

~1.12966
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