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Exercice 01
) On considére la fonction ¥ (x), la résolution de I’équation de Schrédinger d’un oscillateur harmonique a

I’¢état stationnaire (’état fondamental) selon une dimension : ¥ (x)= N.exp[—n;—';v.xzj

1. Déterminer le facteur de normalisation de la fonction ¥ (x)

2. Ecrire I’équation de Schrodinger d’un oscillateur harmonique, ou v (x) = %,m,wz,,x2

3. Donner I’expression analytique de I’énergie qui correspond cet état du systéme.

1) L’opérateur hamiltonien d’un oscillateur anharmonique est définit comme suit: H =H, +H’ =H, +x*

1. Calculer la correction d’énergie au premier ordre d’un niveau non-dégénére.
2. Déduire I’énergie totale

On donne : rxmemzdr=1x3x5x....x(2n—1)\/7
0 2n+1 a2n+1

Les énergies accessibles par l'oscillateur sont: g = h.w.(n +1j avec h entier positif ou nul
2

Exercice 02
Pour étudier I’hydrogéne dans son état fondamental, on choisit la fonction sur la base P, (r) telle que :

¥, (a)= JZ exp(—ar)

2. Calculer Iénergie d’attraction nucléaire, ouV (r) __1
r

1. Calculer I’énergie cinétique.

3. Déduire I’énergie totale de I’hamiltonien H.

On donne : dv =r’dr.sin6df.dp et[0<r<ec, 0<O<z, 0<p<2z] ['re”dr=
82
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Exercice 03

Pour étudier 1’hydrogene dans son état fondamental, on choisit la fonction d’essai \V(a) telle que :
2a % 2
Y(a)=| — exp(— ar )
T

n!

n+l

a

1. Calculer I’énergie moyenne en fonction de a, oUV (r) =— 1
r

2. Pour quelle valeur de a, 1’énergie est-elle minimale ? On donne :
0 —ar? _ 1 0 3 _ar? 1 00 2n _ar? 1X3X5X....X (Zn _1) T
, IO re”™ dr = e [re dr= et J; r2e™ dr = ot v

Exercice 04

On considere les fonctions d’onde modeles de I’ion H, comme combinaison linéaire de 2 fonctions atomiques 1S,
1



supposées connues et orthogonales, centrées sur les deux hydrogénes notés AetB: ¥ = C, @, +C, ¢,

1. Rappeler briévement I’essentiel du principe des variations

Poser I’équation matricielle qui résulte de I’application du principe des variations.

Déterminer les niveaux d’énergie associés aux états 1 et o de I'ion H, .

Déterminer I’expression des deux orbitales moléculairesyl (O. liante) et Y2 (0. anti—liante)
Résumer vos données sous forme d’un diagramme de corrélation. En quoi ce diagramme est modifi¢
lorsqu’on considére les deux orbitales 1s orthogonales ?

ok wbd

Exercice 05 (supplémentaire) : Etat fondamental de I'atome d'Hélium

L'objectif de cet exercice est de déterminer une valeur approchée de I'énergie du niveau fondamental de I'atome
d'hélium (Z = 2) a I'aide de la méthode variationelle. On utilise I’atome d’hydrogéne comme fonction d’onde avec la
variable Z pour la fonction d’onde d’essai :

v(r)=g, (1 Jos(r, )= [;—;j exp(— o ;LJ exp(— o LLJ

0 0 0
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a, = > est le rayon de Bohr, on rappelle que la fonction obtenue dans le cas ou « = 1 correspond a I'état
m,e
1s de I'atome d'hydrogéne on admettra que la fonction W(r) est normée.
o I o . h? 2e? h? 202 ¢?
On décrit I'atome d'hélium a l'aide de I'hamiltonien: H = — A= —— A, — +—
2.m, r 2.m, r, I,
. 2 e’ e i e? o> e . . e e ¢
Comme:H=———A ——-——— Ay,————+—=h +h, ———+—
2.m; r rn 2m, r, r, I, r rn
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~ o £ 1 5
<¢1s (ri ]hl s (ri )> = 7 —a ;| Py (ri - r_ (48 (ril) =-a et <§01s (rl )(015 (r2 1_ D5 (rl )‘(015 (rz )> = g'a
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1. Montrer que E(a), valeur moyenne de H =h, +h, —— ——— +—— dans I’état 'P(r ), est égal &
r1 I’2 r12

a’ 5
2= —a|-2a+—«
2 8

2. En déduire la valeur optimale du parametre o
3. Déterminer la valeur de 1’énergie du systéme en fonction de valeur du parametre o

Exercice 06 (supplémentaire) : Etat fondamental de I'atome d'Hélium
L'objectif de cet exercice est de déterminer une valeur approchée de I'énergie du niveau fondamental de I'atome
d'hélium (Z = 2) a l'aide de la méthode de perturbation On utilisera pour cela la fonction : ¥(r)= gp(r1 )¢)(I’2 )

2

Ondonne : E(He)=E(He)+a*EL =E(He)+Ef  EJ(He)=2*E__ et <‘P(r#e‘P(r)>=—Z.EHe+
r.12
. K?m.e*Zz? Z?
Ou:g =—"*" " _E..— (ua
" 2n? n’ " 2.n2( )

Calculer la valeur de I’énergie de 1°état fondamental de I'atome d'Hélium EZ(He) en u.a.

Calculer la correction d’énergie au premier ordre d’un niveau non-dégeénéré en u.a.
3. Déduire I’énergie totale en €.V



