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Problemas: Série - 6

1. Mostre que a diferenca do valor de expectacdo da energia para um estado arbitririo e o estado
fundamental é positivo e maior que o produto da diferenca de energias entre o primeiro estado
excitado e o estado fundamental vezes o modulo quadrado do coeficiente da expansao no primeiro
estado excitado. (Sugestdo: seguir a demonstracdo nos transparentes).

2. Uma forma simples de uma funcdo de onda para 2 particulas é o produto de duas funcoes,
W(71, 51,72, 52) = ¥1(71, S1)2 (2, S2). Mostre que se 11,12 estdo normalizadas, entdo ¢ tam-
bém esté.

3. Mostre que para uma fun¢éo de onda produto ¢ (71, S1, 72, S2) = 11(71, S1)2(72, S2) 0 quociente
da probabilidade de encontrar a particula 1 em 7, com projecao de spin +% € em T} com projecao
de spin —% nao depende de onde se define simultaneamente que estd a particula 2 e do seu spin.
Calcule a probabilidade de encontrar a particula 1 em 7, com spin +% sem assumir qualquer con-

dicao sobre a particula 2.

4. Quando os nicleos numa molécula estao proximos uns dos outros, os electroes influenciam-se uns
aos outros. A func¢do de onda produto, como acima, ndo é mais valida. Mas suponha que recebe
a funcao de onda verdadeira e mais uma vez lhe pedem para desenhar a mancha mostrando a
probabilidade de encontrar o electrao 1. Qual seria o problema para desenhar este grafico?

5. Na molécula Hy o método variacional pode-se aplicar a uma funcao de onda do tipo,

V(71 T2) = apy (71)hy (F2) + biby (7)1 (T2)

onde a normalizagao é dada por
a® +b? +2abS? =1

e a densidade de ntmero de electroes por

n(7) = (a® 4+ %) (W2 (F) + 1,2 () + 4ab Sy (7)1, (F)

sendo as fungdes de onda normalizadas 1, (7) = Ryo(7 — 7)Yy e ¥,.(7) = Rio(F — 7)) Yy.
a) Se o integral de sobreposi¢ao, é dado por,

" 2
st = (144 L)
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onde R é a distancia entre os nicleos, calcule o valor de ai quando @ = b e a2 quando a = —b
para R = \/iao.

b) Calcule, no ponto ¥ = (7} + 7-) /2, o quociente das densidades de presenga 7i, para o estado em
que a = b e 71_ para o estado em que a = —b em func¢do de S. Calcule esse quociente para o mesmo
valor de R da alinea anterior.

6. Designando por |—|—%> e |—%> os estados proprios ortonormados do operador de proje¢ao de spin, S,
para uma particula de spin %, com valores préprios mgh = i%h e sendo ¢(7) uma fungdo espacial
de norma (@|¢) = [ |¢|* d*7 determine o produto interno (i|¢)) para

078 = o7 (I+5)+i1-3)) -

7. O atomo de hélio tem dois eletroes. Considere para cada eletrao as quatro combinagoes de funcoes
de onda ¢15(1/2), P15 |—1/2), ¢25|1/2), ¢2s|—1/2) onde os estados ”s” representam [ = 0 , os
indices 1, 2 o namero quantico radial n e £1/2 o ntimero quéntico de projecao de spin ms. Quantas
componentes independentes de 2 eletrdes podia construir para o estudo pelo método variacional
para a funcao de onda deste atomo:

a) considerando os eletrdes como particulas distintas;



b) considerando os eletroes como fermiodes idénticos;
c) Escreva os determinantes de Slater que sobrevivem se impuser ainda que o momento angular
total (L + S1 + S2) dos eletroes é zero e os possiveis estados de spin total com m, = 0 sdo

0,00 = 5 (11/2,-1/2) = [=1/2,1/2)) e [1,0) = —5 (11/2,-1/2) +|-1/2,1/2)).

. O atomo de hélio tem dois eletroes emparelhados para o spin total 0, ou seja, estado de spin
|0,0) = % (11/2,-1/2) — |-1/2,1/2)). O Hamiltoneano deste sistema tem a forma:
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onde os dois primeiros termos e os dois termos a seguir sao o Hamiltoneano de um atomo hidro-
genoide mas com um nicleo de carga 2e. As solugoes de n = 0 e [ = 0 destes atomos, 11, tém

- 2 , - ~ 2
energia By = — =% e o valor médio (-t ara ambos os eletres com este estado é —>—. Escreva
2mwepgag

T12 4aq
uma funcao de onda para o estado fundamental do d4tomo de hélio a partir desta funcoes e diga
2

qual a expressao da energia do estado em funcao da constante de Rydberg, R, = &rim.

. Designando como |mq,ms) os estados proprios dos operadores de projecao de spin das particulas
distintas 1 e 2, S1,, Sa2., de duas particulas de spin %, com valores proprios respetivamente mih, moh
e sendo ¢4(7) e ¢y(7) fungdes de produtos internos (@|¢') = [ ¢*¢ d>F, determine em termos de
(Dalba) » (6414) . (Galn) 0 produto interno (i [1) para

1 1 1 1
= ouontr) (1435~ 153
by = 6uii)n(72) (+;,—§>+—;,+;>>



