Kvantova chemie
Cviceni 8

Bornova-Oppenheimerova aproximace



Problém 1 (HUla)

Predpokladejte, ze atomy v dvojatomové molekule interaguji prostrednictvim Lennardova-Jonesova potencialu
W (r) = 4¢[(o/7r)'? — (0/7)®]. Uréete parametry ¢ a o, vite-li, Ze rovnovazna vzdalenost atom@ v molekule je
1, = 1A (Angstrém) a vazebna energie D, = —W (1) = 1eV (elektronvolt).

Problém 2 (Hlobilkova)

Urcete Hessovu matici dvojatomové molekuly, jejiz atomy interaguji prostrednictvim potencialu W (r), v
rovnovazné konfiguraci 7, = [0,0,0] a5, = [0,0,7.] a ukaZte, Ze ma pét nulovych vlastnich ¢isel a jedno vlastni
cislo nenulové. Cemu je rovno?



