Uyumlu Titresicinin Kuantum Mekaniksel

Cozumu

Molekiillerdeki atomlarin titresim hareketlerinin incelenmesinde model olarak alinan harmonik

Osilator kimyacilar i¢in biiyiik 6nem tasimaktadir.

Denge konumuna gore, genlikleri ayni biiytikliikte olan titresim sistemlerine harmonik osilator

ya da uyumlu titresici ad1 verilir.

Ug¢ boyutlu harmonik osilatér igin klasik hamiltonien fonksiyonu, Hamiltonien operatorii,
0zdeger esitligi ve Schrodinger denklemi ile bu denklemin ¢ozlimiiyle bulunan enerji dalga

fonksiyonu ve normalizasyon katsayisi asagidaki gibi bulunur.

Varsayim 1:

H=T+V

1 2 2 2 1 2 2 2
H= (%) (pZ +p2 +p2) + (E) (kxx? + kyy? + k,z?)
Varsayim 2:
h% [ 0% K K
H = _%<(’)x2 + 377 + 622> + 2mim(v2x? + v2y? + viz?)

Varsayim 3-4:

HY = EVY

h? (02 02 02
l_%<6x2 + 377 + (’)zz> + 2m?m(vEx? + viy? + viz?)| W = E¥

2
VY + <h—T> |E — 2n?m(vix? + viy? +vZz?)|¥ = 0

E=E,+E,+E,

1 1 1
E = (nx + E) hv, + (ny + E) hv, + (nz +§) hv,

Y=¥kyz)=YO)¥Y»¥()



—(%) (axx?+ayy*+a,z?)

Y(x,y,2z) = Nnxnynz annynz e

1/2

(ar @y ;)"
x z
NnxnynZ = Nnx Nny Ny, = - ]

Ny+ny+n
m3/2 (MY ) ntony ! ny,!

Burada, n titresim kuantum sayisini, N, normalizasyon katsayismi, H, (ax?) ise Hermite

polinomlarini géstermektedir.

olarak tanimlanmistir.

Titresim kuantum sayisi yiikseldik¢e olasilik yogunlugundaki degisme klasik mekanikten
bulunan olasilik yogunlugundaki degismeye yaklasmaktadir. Boylece, Bohr’un karsilanirlik

ilkesi de saglanmis olmaktadir.

Hesaplamalarin dayandig temeller ders kitabinin 9.13 numarali bashig altinda detayli olarak

ele alimmaistir.



