
FISIKA KUANTIKA

9 Gaia: Molekulak

H2 molekula eta LCAO hurbilketa

1. Dimentsio bakarreko H+
2 molekularen lotura elektronikoa aztertuko

dugu. Honetarako protoiak x = −R/2 eta x = R/2 puntuetan geldirik
daudela kontsideratuko dugu, eta sinplifikatzeko elektroia eta protoien arteko
energia potentziala −α[δ(x + R/2) + δ(x − R/2)] (α > 0) dela suposatuko
dugu. Hau da, elektroia eta protoi bakoitzaren arteko elkarrekintzaren
energia potentziala Dirac-en deltaren bitartez hurbilduko dugu. Bestaldetik,
protoien arteko energia potentziala β/R2 (β > 0) dugu. LCAO hurbilketa
kontsideratuz, kalkulatu zein den oinarrizko egoera elektronikoari dagokion
energiaren adierazpena (m,α, β,R eta h̄-ren funtzioan).
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