Teszt kérdések. ToOltéscsere proton és hidrogénatom iitkGzése soran.

1. Szamoljuk ki, hogy egy 50 keV (mozgési) energidju elektron sebessége a fénysebesség (¢ ~ 3 x 108 m/s) hany
szdzaléka! (m. = 9.1 x 10731 kg)

2. Ha ismerjiik, hogy a proton tomege koriilbeliil 1836-szor nagyobb az elektron tomegénél, hany eV-os mozgasi energi-
aval kell rendelkeznie annak a protonnak, amelyet a fénysebesség 90%-ra szeretnénk felgyorsitani (nem relativisztikus
targyalas)?

3. Ha tudjuk, hogy 1 torr nyoméasnak megfelel 1 higanymilliméter, és 1 fizikai atmoszféra kb. 760 torr, az atmoszféra
hany szazalékat jelenti az 1 mmHg, valamint a 102 mmHg?

4. Vazold roviden, a laborleirasban targyalt kisérlet menetét, a kisréleti berendezések megemlitésével egyiitt!

5. A H't és H iitkozésének kvantummechanikai targyalasa (+ rajzzal)!

6. Mi a kiilonbség a molekularis kots- és lazitopalyak koézott? (4 rajz)!

7. Mikor mondjuk azt egy molekula palyajara, hogy gerade és ungerade (rajz)? Példaul egy kétatomos molekula
esetében melyik szimmetriamivelettel hatarozhaté meg?

8. Mit értiink két hidrogénatom (a,b) alapallapotainak (¢1s(al7); ¢15(b|7)) atfedési integraljan (S), és hogyan szamol-
juk ezt 7 (magyarazat szerepelhet rajz is)

9. Mit értiink LCAO modszeren?

10. A H; hamiltonoperitora atomi egységekben (m. = 1; e = 1; h = 1; 1/4meg = 1...):
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Nevezd meg az Osszefliggésben szereplé mennyiségeket, és ird fel altalanos formaban, atomi egységek hasznalata nélkiil
egy Z1 és Zs rendszamu két atom altal alkotott molekula Hamiltonoperatorat! Vigyazat! Nem csak egy elektron van,
mint a H; esetében!
11. A HJ alapéllapoti (¥) energiaja (E) a kivetkezd képpen szdmolhat6 az LCAO moédszert alkalmazva:
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2(1+ 9) rvg ol Vsos) = Tamegy (Gnslel) + 01 (b17)

E = E[¥] = /\I/*foqfdf:

Milyen integrélokat jeldlnek a fenti Osszefliggésben szereplé H;; mennyiségek?
12. Felhasznalva a 10, 11-es feladatok Gsszefiiggéseit, és tudva, hogy
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a kovetkezo Osszefiiggésekhez jutunk:
1 1 . 1 S
H,, = —3 + R J;  valamint Hy, = —55 + R K. (0.2)

Melyik jeloli fentebb a Kicserélgdési és a Coulomb tagot, mit értiink ezek alatt, és hogyan nézne ki integral formaban
az alakjuk?



