Ksiggarnia PWN: David O. Hayward - Mechanika kwantowa dla chemikéw

Spis tresci

. Dualizm korpuskularno-falowy . . . . . ... ... ... 1
LI Wstep . . . o o o 1
1.2. Korpuskularne wlasciwosci fal elektromagnetycznych . . . . . .. ... .. .. 3
1.3. Falowe wlasciwosci materii. . . . . . .. .. ... oo 11
1.4. Falematerii . . . . . . . . . . . 18

. Czgstka w jednowymiarowym pudle . . . . . . ... ... 26
2.1. Dozwolone funkcje falowe i energie . . . . . ... ... ... ... ... ... 26
2.2. Normalizacja . . . . . . . . ... o 28
2.3. Rozktad prawdopodobienstwa . . . . . . . . ... 29
2.4. Studnie kwantowe w pélprzewodnikach . . . . . . .. ..o 29
2.5. Elektrony m w czasteczkach z ukladem wiazan sprzezonych . . .. .. .. .. 31

. Nieoznaczono$é wynikajgca z falowej natury materii . . . . . . . . . . .. 37
3.1. Nieoznaczonos¢ w dyfrakcji czastek . . . . . . .. .. ... oL 37
3.2. Dyfrakcja elektronéw na podwdjnej szczelinie . . . . . . . ... ... ... .. 40
3.3. Rozmycie czastkiwpudle . . . . . . . ... oL o 41
3.4. Zasada nieoznaczonosci Heisenberga . . . . . . . .. ... ... L. 42
3.5. Zastosowanie zasady nieoznaczonosci do strumienia elektronéw . . . . . . .. 42
3.6. Funkcja falowa zlokalizowanego elektronu . . . . .. ... ... ... . ... .. 44

. Jednowymiarowe réwnanie Schrédingera i jego zastosowania . . . . . . 47
4.1. Réwnanie Schrodingera . . . . . . o oL oL 47
4.2. Jednowymiarowy oscylator harmoniczny . . . . . . . .. .. ... 49
4.3. Tunelowanie . . . . . . . ... L 56

. Ruchobrotowy . . . . . . . . . ... 65
5.1. Ruch obrotowy w plaszczyznie . . . . . . ... ... ... .. ... 65
5.2. Ruch obrotowy w trzech wymiarach . . . ... ... ... ... ... .... 71
5.3. SpIn . ..o e 80

.Atomwodoru . ... 88
6.1. Wstep . . . . . . . e 88
6.2. Widmo emisyjne wodoru i kwantowanie energii . . . .. ... ... ... ... 89
6.3. Teoria Bohra . . . . . . . ... ... 90

6.4. Rownanie Schrodingera dla atoméw wodoropodobnych . . . . . . . . ... .. 91


http://ksiegarnia.pwn.pl/6394_pozycja.html

\11! Spis tresci

6.5. Radialne réwnanie falowe . . . . . . ... .. ... ... .. 92
6.6. Funkcje falowe atomu wodoru . . . . . . .. ... oL oo 99

7. Inne pojecia mechaniki kwantowej i ich zastosowanie do atoméw

wieloelektronowych . . . . . . .. ..o 109
7.1. Operator Hamiltona . . . . . ... .. ... ... ... .. ... 110
7.2. Zastosowanie do ruchu pojedynczej czastki. . . . . . ... Lo 111
7.3. Funkcje wlasne i wartoéci wlasne . . . . . . . . ... oL Lo 111
7.4. Rownanie falowe dla atomu helu . . .. ... ... ... ... ... ... 112
7.5. Spin elektronu . . . ..o 115
7.6. Przyblizenie jednoelektronowe — atom litu . . . . . . . . ... ... ... .. 119
7.7. Ekranowanie jadra w atomach wieloelektronowych . . . . .. ... ... ... 120
7.8. Otrzymywanie orbitali atomowych metoda pola samouzgodnionego . . . . . . 122
7.9. Energia korelacji elektronowej . . . . ... ..o oo o o 123
7.10. Uktad okresowy pierwiastkéw . . . . . . . . . ... Lo 123
7.11.Regula Hunda . . . . . . ... ... 125
7.12. Energie jonizacji pierwiastkéw . . . . . . . ... o000 126
8. Budowa czgsteczek . . . . . .. L 131
81. Wstep . . . . . . . e 131
8.2. Funkcje probne i zwiazane z nimi energie . . . . . .. ... Lo oL 132
8.3. Zasada wariacyjna . . . . . . ... e 133
8.4. Hamiltonian dla jonu H;r ............................. 134
8.5. Przyblizenie Borna-Oppenheimera . . . . . . . ... ... ... ... ... .. 135
8.6. Orbitale molekularne jonu H2+ ........................... 135
8.7. Cuzasteczka wodoru . . . . . . . ... 140
8.8. Orbitale molekularne innych czasteczek dwuatomowych . . . . ... ... .. 144
8.9. Orbitale molekularne czasteczek dwuatomowych homojadrowych . . . . . .. 146
8.10. Zastosowanie metody MO do heterojadrowych czasteczek dwuatomowych . . 151
8.11. Hybrydyzacja w czasteczkach wieloatomowych . . . ... ... ... ... .. 154
8.12. Wiazanie w czasteczce wody . . . . . . . . ... 158
8.13. Metoda Hiickla . . . . . . . . . .. . . 161
Odpowiedzido zadan . . . . . . . . . ... 172

Skorowidz . . . . .. 177



