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Corrigé Type de Travaux Dirigés n°1

Exercice 01
L’équation radiale de ’atome d’hydrogéne dans 1’état stationnaire, s’écrie comme suit :

4R, (1), 2an,|(r).[2_m(E ﬁ}ﬂﬂ)} R, (r) =0

drz v dr |27 r) o
Ou n et | sont des nombres entiers positifs
1. Exprimer la probabilité de présence de I’électron en fonction de R,,(r).

-r

. s . L r2a

2. Une des solutions de I’équation radiale s’écrit : R, (I’) = Aa—.e %
0

i. Déterminer |, ag et En.

T . [“pre-argp=_n!
ii.  Calculer A. On donne : J; rne ardl’—arHl

ili.  Tracer la probabilité de présence de 1’¢lectron en fonction de i .
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Exercice 02
On considére un atome d’hydrogéne dans 1’état stationnaire suivant :

h2
‘Pls(r)=Nexr{—Lj, Qo=
Y

_rnee2

1. Déduire les nombres quantiques n, | et m, caractérisant 1’état W, consideré.
. ’ . w1 I3 2\ \ e2
Ecrire 1’équation de Schrodinger de 1’¢lectron de 1’atome d’hydrogéne ouV(r)=— T

Déterminer les valeurs propres du systéme dans cet état.

Déterminer le facteur de normalisation N.

Quelle est la probabilité de présence de 1’¢lectron de 1’atome d’hydrogeéne entre r=ao et r=3ao ?
Etudier et tracer la courbe de la densité de probabilité de présence radiale de I’atome d’hydrogeéne
(D(r) =€) en fonction de r. En déduire la position probable de I’atome d’hydrogéne.
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n! : (“r)k "
r - —_
On donne : jzr“e’“rdrz— —le ‘”Z

n k=0 k! )
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Corrigé Type d’Exercice 02
Ona:

-r 2
Wis(r) = Ne,a9 =

Me.e2

neN*0<l<n-let-m<I<+m

1.Déduire les nombres quantiques n, | et m, caractérisant I’état considéré:
Wis(r) = Wi00(r) > n=11=0etm=0

2.Ecrire I’équation de Schrodinger de I’électron de I’'atome d’hydrogéne :
Ona:A¥ = E¥ ol

A- 2 Arvn,v0) = =
- vV - =

2
avec:Af?+?+Letr7,/x2+y2+z2

donc :
n? (@, 9, & e’
_ + 4+ ) - —=—— |Y(x,¥,2) = E¥(X,Y,2
2.me<5x2 oy? 522) [x2 +y2 4 72 oy by

3.Détermination les valeurs propres du systéme dans cet état:

la resolution de Iéquation de Schrodinger avec les coordonnées cartésiennes (X, y,z) sont inadaptés, pour cela nous avons utiliser les coordonnées spheriques
(r,0,9) = A(X,y,2) = A(1,0,9).

_ 1 a 22 1@
donc:A = Ur) [ sinf 0() (SIH@ 5m29 2p? ]
Dans cet état , Ie laplacien ne depend que de la partie radiale parce que pour | = 0 et m = 0 la partie angulaire devient une constante.
donc, ona:
__1? LQ(ZA))_i] -
[ (£2(72))- & Jvum - Bvi

- 2 0¥ s(r> il 2 5<Ne%)

onpose: | = r2 . (r 1 E(r ~—2

I=-L(r?- 2rag)Ne % = L (r2 - 2rag)¥ss(r)
rfa§ r?ag

| = L—E}%‘),)\I’B(r)etr:a“—znz sr=ah=1z=1)

donc, I = — 5W¥a(r)
ap
2 2
nN=-<--&
Donc:
_ hz _ hz _l _i _ hz
E; = Z*me|+”7 2*m9< aé) ao,avecaofme.ez
B K2 [ (mexe? 2 C(mexe*) _ 164
Bi = 2*me(( h? ) 2
__le*
El— 2ﬁ2

4.Détermination le facteur de normalisation N:
On a la condition de normalisation suivante j: P2 (NdV = LetV = 4xr® = dV = 4zrdr

= [T9Endv = |7 N2e% 4rr?dr = 1
w 2
= 471N2f0 e r2dr=1

o 2
. — 2 — 2! _ 1,3
Onpose : Il = jo e rdr = Gy = +aj
a0
Ona:4aN2 x Lad =1 = N= -2
4 nad
"
finalement, on trouve : ¥ 15(r) = ——e@
7[3

5. la probabilité de présence de I’électron de I’atome d’hvdroaéne entre r = an etr = 3an est:
Par défintion, dP = [¥2[dV : pour I'O.A. 1s:

. 2 .
Yis(r) = /%eao P2 = ”ige % et dV = r2sinfdrdode.

mag
D’ou:

r=3ap 1 2 2 T 2r

P= I edr er. snnedej' do
r=ap n'ao 0 0
r=3ag 1 —2r 2 4 r=3ap -or 2

P:I 3eﬂordr*4n:—3j e radr

ag v r=ao

=0 7ag
En effectuant le changement de variable a—’ﬂ = X, on obtient :

r=3ap -or 3
P= is_[ e% r2dr = 4_[ x2e~Zdx
aO r=ap 1

P= 4[: x2e72Xdx = —2[ (xz X+ %)e*zx]i

P =0.61471
P% = 61.471%



Exercice 03
L’état fondamental de 1’atome d’Helium avec interaction entre les électrons

1. Quelles orbitales sont occupés dans 1’état fondamental de 1’atome d’Helium.

2. Utilisez ces orbitales et construisez le déterminant de Slater @ .

3. Calculez le déterminant et partagez la fonction afin d’obtenir un produit d’une fonction
spatiale avec une fonction de spin.

4. Donnez I’opérateur Hamiltonien de 1’atome d’Helium.

5. Donnez les contributions a 1’énergie <<D| H |CD> = <1S|—%A|1S> +... et demontrez que le

résultat pour 1’énergie de 1’état fondamental que nous avons obtenu dans le cours est correct.

Corrigé Type d’Exercice 03

1. L’atome d'Hélium possede deux électrons. Dans son état fondamental, les deux électrons sont
dans les deux spin-orbitales 1S.

1 Es Mea@) 1S(2)a(2)
2. b=—
V21SMBQ) 1S(2)B(2)
® = %(18 DaIS()A(2)-15(2a(21S W AD)
3.
@ - 1S OIS NeWAR)-a2)50)
4 ﬁ:_lvf_lvg_g_g 1



v) Commengons par €liminer les contributions de spin. Puisque I’opérateur H ne dépend pas du spin, nous
pouvons intégrer séparément :

(®[R|@) = §<(1s S )N @A) -a2)pO) IS WIS AR) - () AM))

(®[H|) = %<(a(1>ﬂ(2) —a(2) fO)|(@®)B(2) - a(2) BM))(IS (1)1S (2)|H[1S (1)1S (2))

- 1| (a@B2)]|a®p(2)~(a@)S(2)|a(2) Q) } -

OH|D)=— 1S(1)1S(2)|H 1S (1)1S(2
RIS a@p0law @)+ a@pola@ s OO HRGEA)

1 1] (@@]e)BQ)]B2)~{a®)]|AD)(a(2)] A(2)) } :
OH|D)=— 1S(1)1S(2)|H 1S (1)1S(2
R3] ol )@l s@) @@yl SO O

(®|H|®) = %[1*1— 0*0-0*0+1*1}((1S(1)1S(2))|H| (1S (1)1S(2)))

(®[H|®) = (1SWLIS(2)|[H[1S )15 (2))
Nous pouvons maintenant séparer cette intégrale en contributions connues (comme fait dans le cours).
Rappel : H1S = E,1S .

(®|H|®) = (1S )15 (2)[H[1S (1)1 (2))
(@[H|0)= <1S(1)1S(2)|—%V12 —%Vi —%—3+ri|13(1)13(2)>

1 2 12

(®|H|®) = (1S (1)15(2)|—%Vf - r3|1s (D1S(2)) + (1S (1)1S (2)|—%v§ _r3|1s 1S (2))

+(1S(11S(2) |ri 1S@IS(2))

1

(@]} = (1S QIS @IS M|~ Vi - 213 @)+ IS OIS YIS @)| - Vi - 15()

+(1S(L)1S () |ri 115(2)15(2))

12
<CD||:||CD> =1*E +1%E + Jigs
<®|H|CD> =2E, + Jig55
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