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Variacni princip a variacni
metoda

Literatura: John P. Lowe, Quantum Chemistry

e Kapitola 7



DU 1 Linedrnivariace: Polarizovatelnost atomu H
Uloha plynule navazuje na pfedndsku

DU 1.1 Sekuldrni determinant (7-52) z Loweho uéebnice

obsahuje tfi ¢leny typu H.
Clen H,, jsme vypocetli na pfedndsce, ¢len H,, jsme odvodili intuitivné.

Vypoctete Clen H,,, ktery je realny a tudiz je roven H,,*.
Pro vypocet pouZijte jeho definici z prendsky, jakoZ i ,navodné integraly”



DU 1.2 Vyreste sekuldrni rovnici

Navod: Do determinantu dosadte za H;, rozvifte jej v kvadratickou rovnici a

naleznéte jeji koreny jako funkce F.



DU 1.3 Vratte se k soustavé rovnic pro koeficienty

c1(Hyy —E}—FE';H]: =0 (7-63)

ety +ex (Hp - E) =0 (7-64)

A dosadte do ni postupné obé hodnoty energie pro F=0.1 a.u.
Vypoctéte ze soustavy pro oba pripady relativni hodnoty c, a c,
a s pomoci normovaci podminky vypoctete také absolutni hodnoty c, a c, .



a
=
=
m
54
o
£
=%

Flaw.)

Figure 7-3 » Average energies for a hydrogen atom in a uniform electric field of strength F as

given by a linear variation calculation using a 1s, 2p- basis. (- --) Results from accurate calculations.
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Figure 7-4 » £ versus ¢ for a hydrogen atom in a uniform electric field of strength 0.1 a.u.




