Лабораторна робота №4.Лінійний гармонічний осцилятор.
Мета:ознайомитись з поняттям гармонічний осцилятор у квантовій механіці, вивчити власні функції осцилятора, що описують такі його стани, в яких він має визначені значення енергії.
Матеріали і обладнання:комп’ютер, калькулятор, методичні вказівки до лабораторної роботи.
Хід роботи:

Теоретична частина

Завдання 1:Ознайомитись з теоретичними основами про квантовий осцилятор: коливальний рух двох зв’язаних (взаємодіючих) атомів А та В з масами m1 та m2, залежність потенційної енергії від відстані між атомами Rу двохатомній молекулі АВ.
Завдання 2:Засвоїти рівняння Шредінгера, що описує коливальний рух осцилятора, хвильової функції квантового осцилятора (еквівалентність).

Практична частина

Завдання 1:Показати, що рівняння на власні функції і власні значення для оператора [image: image2.png]


 (це рівняння називається стаціонарним рівнянням Шредінгера) для лінійного гармонічного осцилятора має вид :
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Нагадаємо, що [image: image5.png]



Завдання 2:Показати, що за допомогою безрозмірної координати
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рівняння Шредінгера (1) можна записати у вигляді:
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Контрольні запитання:

1. Що таке гармонічний осцилятор?

2. Власні хвильові функції ψn(х) оператора Гамільтона для лінійного гармонічного осцилятора являють собою добуток розподілу Гаусса (≈е-ах) та полінома Ерміта відповідного порядку. Покажіть, що такий поліном повинен мати або лише парні, або лише непарні ступені х.

3. Знайдіть для лінійного гармонічного осцилятора у стані ψn(х) середні значення координати х.

4. Який вигляд мають графіки для густини ймовірності в точці з координатою х:

p0(x)=|ψ0|2, p1(x)=|ψ1|2, p2(x)=|ψ2|2?
5. Отримайте формулу для густини ймовірності р(х) у випадку класичного осцилятора з частотою ω та енергією Е. Побудуйте відповідний графік. Порівняйте з графіками для квантового осцилятора та зробіть припущення щодо вигляду pn(x) для великих n.
6. Обчисліть середні значення кінетичної і потенціальної енергії квантового осцилятора в основному стані ψ0(х).

Задачі для самоперевірки

1. Використовуючи модель вільного електрона, побудуйте діаграму енергетичних рівнів молекули етилену і зобразіть її хвильові функції. Оцініть частоту поглинання і хвильове число, що відповідають першому переходу до збудженого стану. (При розрахунках використайте середнє значення довжини вуглець-вуглецевого зв’язку – 0,14 нм)

2. Використовуючи модель вільного електрона, побудуйте діаграму енергетичних рівнів молекули бутадієну і зобразіть її хвильові функції. Обчисліть енергію першого переходу в см-1, Дж, кДж/моль, еВ. (При розрахунках використайте середнє значення довжини вуглець-вуглецевого зв’язку – 0,14 нм).

3. Розв’яжіть рівняння Шредінгера для частинки з масою m, що робить вільний рух по колу з радіусом R.
4. Використовуючи модель вільного електрона, побудуйте діаграму енергетичних рівнів молекули бензолу. Обчисліть енергію першого переходу.

5. Покажіть, що для гармонічного осцилятора в будь-якому стані |ψn| середнє значення імпульсу дорівнює нулю.

6. Покажіть, що для гармонічного осцилятора в будь-якому стані |ψn| середнє значення координати дорівнює нулю.

7. Побудуйте діаграму енергетичних рівнів гармонічного осцилятора і доведіть їх еквідистантність.
