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5-0 本日のメニュー

「 H2+のエネルギー期待値を変分法を用いて求める」

5-1 変分法とは

5-2 変分エネルギーＥの導出

5-3 C1とC2の導出
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5-1 変分法

分子の波動関数をLCAO-MO法で表した際シュレディンガー

波動方程式から得られるエネルギー固有値が最小となる変
分パラメータC1，C2を探し、これらの変分パラメータを用いて

近似的な波動関数を求める方法

※波動方程式 を解くためには偏微
分方程式を解く必要がある

EΨΨ =H

LCAO近似

係数 と の連立一次方程式の形に
波動関数を簡略化
変分法 分子として存在する状態
では、エネルギーが極小値となるため、
偏微分して行列式を０とする

B2A1 ΨΨΨ CC +=
1C 2C
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5-1 変分法

教科書との比較

ABH共鳴積分
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5-2 変分エネルギーEの値の導出
最も低いエネルギーを探す → 極小値 → 偏微分値ゼロ

演習4-3より
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極小値では なので、両辺を で偏微分し、 を用いると0
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0)()( 21 =−+− EHcSEHc BBAB同様に について2C ②
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5-2 変分エネルギーEの値の導出
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5-3 C1とC2の導出

のとき①式に代入
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memo
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memo
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memo
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memo
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memo
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