Hidrojen Molekult: VB Kurami ile CozUmU

Hidrojen ¢ekirdekleri a ve elektronlar b ise 1 ve 2 ile simgelenerek hidrojen molekiilii ders

kitabinda Sekil 9.22.1 de sematik olarak gosterilmektedir.

Hidrojen molekiilii icin Born-Oppenheimer yaklagimindan once ve sonraki Hamiltonien

operatorleri sirayla asagidaki gibi yazilir.
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Baga katilan her iki elektronun her iki protona gore ayri ayri yazilan temel haldeki dalga
fonksiyonlar1 arasindaki olasi carpimlarin lineer kombinasyonu hidrojen molekiiliiniin VB

yontem ile ¢oziimii i¢in deneme fonksiyonu olarak alinmaktadir.

Hidrojen molekiiliiniin olasi rezonans hallerine bakilarak deneme fonksiyonu asagidaki sekilde

yazilir.
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Born-Oppenheimer yaklasimindan sonra ele gecen Hamiltonian operatorii ve degerlik bag

kuramina gore secilen dalga fonksiyonu
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Esitliginde yerine yazilir. Sabit tutulan her R degeri i¢in hidrojen atomunun O6zdeger

denkleminden de yararlanilarak hidrojen molekiilii varyasyon yontem ile ¢oziiliir.



Coziim sonucunda bulunan enerji 6zdegerleri
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ve bu 6z degerlere karsilik gelen 6zfonksiyonlar
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yukarida goriildiigi gibidir.

Burada,

¥, =¥, cift 6zfonksiyonlar,

Y, = W_ tek 6zfonksiyonlari,

E,=E, cift 6zdegerleri,

E, = E_ tek 6zdegerleri,

Ey hidrojen atomunun temel halinin enerjisini,
S girigim oranini,

J Coulomb enerjisini,

K ise rezonans enerjisi de denilen degisim enerjisini,

gostermektedir.



