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Seminar 8: Ptiblizné metody v kvantové teorii a Hartreeho-Fockova metoda

1. Céstice se nachdz{ v zékladnim stavu linedrniho harmonického oscilatoru, jehoz potencidlni ener-
gie je V(z) = %kxz. V case t = 0 dojde k “okamzitému” zdvojnasobeni vazebné konstanty k. Jaka
je pravdépodobnost, Ze nalezneme systém v zakladnim stavu modifikovaného linedrniho harmonického
oscilatoru? [Népovéda: Uvazujte vinové funkce zdkladniho stavu linedrniho harmonického oscildtoru

Yo(z) = (%)% exp(—mg’h“"z) s vazebnou konstantou k a frekvenci w a vlnovou funkei ¢((x) s vazeb-

nou konstantou k' = 2k a frekvenci w’ = v/2w. Pravdépodobnost prechodu pii ndhlé zméné je potom

wo = [(1g(x)¢o()) [ ]

2. Odvodte vyraz pro hustotu elektronti v misté 7 pro systém N elektronti. Ukazte, Ze v Hartreeho-
Fockové aproximaci je p(7) = Zivzl |9 (7)|2, kde 1;(7) jsou jednoelektronové funkce Hartreeho-Fockovy
aproximace. [Ndpovéda: Pouzijte vinovou funkei ve tvaru Slaterova determinantu.]

3. Napiste explicitné vlnovou funkci zdkladniho stavu atomu lithia v pfiblizeni, kdy zanedbavame
vzdjemnou interakci elektront. [Napovéda: Pouzijte vinovou funkei ve tvaru Slaterova determinantu.]

4. Napiste Hartreeho a Hartreeho-Fockovy rovnice pro a) atom helia, b) atom lithia (pfedpokladejte,
ze dva ze ti{ elektrontt maji stejnou prostorovou ¢dst a opacéné spiny (tj. “restricted” Hartreeho-Fockovu
aproximaci) i ruzné prostorové ¢asti elektronu s opaénym spinem (tj. “unrestricted” Hartreeho-Fockovu
aproximaci)).

5. Ukazte, ze v ramci Hartreeho-Fockovy teorie pro uzaviené slupky je ioniza¢ni potencidl molekuly
roven zaporné vzaté orbitdlni energii nejvyssiho obsazeného molekuldrniho orbitalu (HOMO), tj. tzv.
Koopmansuv teorém. [Ndpovéda: Zapiste energii pro N-elektronovy systém (staci bez detaila pomoci
jednoelektronovych hamiltonidnii, coulombovskych a vyménnych integrilii), totéz proved'te pro (N — 1)-
elektronovy systém a odectéte.]



