ATOME D’HYDROGENE

1) Hypotheéses :

Pb a 2 corps = 2 pbs a 1 corps indépendants : mvt CDM + mvt «particule» de masse u par rappor
au CDM :

i_1.1 Or m,~1836 m, donc avec my,>>m, 2 uU=m
H— mp me
o p —h?
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V(r) : potentiel central V(r) = 4;15 67
Mais 7(r, 8, ) °
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2m |72ar\" ar) " r2sin?6 90 sin % rzsmze ago = EY(roe)
-h? 1 9 oY(ro L?

o (3 (PSP + s (r0g) — 12— p(r09) = Ey(rog) [1]

Notre systeme a 3 d° de liberté donc 3 observables qui commutent sont nécessaires pour décrire



[L2, L ]=0 (voir cours précédent)

0
L2 est fonctionde O et p etL,de ¢ L, = —ih ™
¥
Les 3 composantes de L commutent avec L?. Elles commutent avec tte fonction de r
Elles commutent donc avec H=f(r)+L?
> [H, L,]=0=[H, [?]
2) Fonctions propres radiales + valeurs propres
Val. P.communes a H |, 2, ffZ

|, m > < Op|llm>=Y"™ (6, 9)
Y(rép) = Rkl(r)Y,™(0,¢)

—H2 OR 2
( nl(?")) m(e ¢)] (zmrz ¢ )Ylm(g, ¢)R(T) = EYlm(Q; ¢) Rnl(r)

2m r2 or 4mre,
_hzl aan(r) l(l+1)h2 e ) _
2m |r? ar 2mr? Amre, Rnl(r) - ERnl(r) [2]
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Calcul long ... 2> R ,(r) et En =

Méme que celle donné par I'approx. de 'atome de Bohr ...


Présentateur
Commentaires de présentation
 


A noter, cette énergie E_ est 2n? fois dégénérée (pas donné par le calcul de Bohr)

n donné 2 1:0..n-1 =2 (2[+1) val. de m

n—-1
Z(Zl +1)=14+3+5+4+2(n—1)+1: progression arithmétique de raison 2

1=0
Somme =n/2(1+2(n-1)+1) =n?  *2 (spin)

Yum(r09) = Rnl(r)Y," (6, ¢)

Etat fondamental :

_ —13,6 Obtenu par
n . .
n normalisation
n=1, 1=0, m=0

0 1
Yi100(r09) = Rnl(r)Y,™(6, )= Rx(1)Y, (0,¢) = Y(r) = N7 e

4me h?
Avec ay = mgz




3) Partie angulaire de la fonction d’'onde

Y, ™0, p) = F/™(0)e'™® m, | entiers et = <m < ¢
Pour I'atome d’H —~ —~
C=L+il,
L,Y,'(6,0) =0 car L|l.m)=hl(+1) = m(m+D)|l.m+1)
a . d . :
Or L, =h (ﬁ + icotgf ﬁ) Y10, ) = C(sinh)lel?

[fy ,1Y™(6, @)?sin6dodgp =1
> Ml p SiNBa6 Y°(6, p)2dep = |Y’|?4n
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Y.l = Csinfe® >Y, (6,¢) = 1\/% (sinf)eti®

LY =Y,71 car L_|f,m} - .!'h..."lf(f+1)—m[m —])|f,m ~1)

Or L=he (- % + icotgf %)

0 3
Y, (6,9) = /E(COSH)
0 / 5
Y, (6,9) = E(BCOSZH —1)



4) Partie radiale de la fonction d’onde R, (r) :
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Normalisation de : Y (rf¢) =Ce ’
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0 T 2TT

Uj |¢|2r2drsin9d9d<p=j 4mer? || 4dr
0

000

Car : ffonoznsin9d9d<p =27 fon sinfdO = 21 * 2

j IR, (r)|?r? H Yi™(6, ¢) 2sinfdfde = 1
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dP = |Y|*r2drsin8dOdy : probabilité de présence dans volume dV

dP, = ff0”02”|¢|2r2drsin9d0dgo = 4nr? [Y|?dr probabilité de présence radiale
de trouver la particule entre r et r+dr a 0 et @ fixé
P
@ = Al ) 7
— ‘r2=0 ?
dp. 5 € r°=0 *
dr r T
2 2

|
| =

2re °*(1-1)=0 - r=a
Mmax=do <r>=3/zao r ( ao) 0



—21 _zi
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3) Comment représenter Y ... (8, @) complexes ? z M
0 /
a) Représentation de | ,;,, (6, @)|? ar fixé M r
Y™, ) = F/™(0)e™? s
b h Y
Y, (8, p)|? = |[F,(6)| Fonction de 0 seulement. X

Dépendance angulaire |Y,™(8, ¢)|? pour r donné indpt de ¢ = figure de révolution autour de ¢

3
1 3 Z Y.Ol = [—cos6
Yo =— ° ) 3 Y0 /4n
VAT 0

9/ 1y = yo= 4m cosd
S 4 ® |
U C

cos20

Y,%" = -—cos?60
V:°' = —cos
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En 0=0 |3cos?60 — 1 |=4
Y=0en cos?6 = 1/3 ie en 0=55°



z + o2
Y, Y
0
il
3 y
8w

En 0=0 |3cos?60 — 1 |=4
Y=0 en cos?6 = 1/3 ie en 0=55°
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c) Dépendance complexe :

Elle vient de ¢. En superposant i, ety,, ,, on peut construire des orbitales réelles

zZ = rcos6
3 X = rsinfcos@
Vo1 = ngn (r)sinfe'® x/r = sinfcos@
y = rsinfcose
Y = iR (r)sinfe™'®
nl _1 81T In 7
M
O /
3 ™
Yno = gRln (r)cos6
d ) Y



,3 -
Vo1 = gRln (r)sinfe'?
3 o
Yoy 1 = gRln (r)sinfet¢
3
wnlo = %Rln (T')COSG

1 1 , 3 .
ﬁ Y1 _1 — 1/’n11) _ \/—7 ERM (r)sinBcos@

L

1 3 . .
72 W 1 + ‘/)nn) _ ﬁ /ng (r)sinfsing

3
(l/)nlo ):\/;Rln (T)COSQ

zZ = rcosb
X = rsinfcose

x/r = sinfcos@

y = rsinfcose

K Px = \/:%Rln (T')%
3
2Py = \/;Rm (7”)%

9 pZ = \/:%Rln (T)%



Deux ceprésentarigns Possibles d'age grbigafe gl =

AGURE 3

Dépendance angulaire 4une orbitale p, (]
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AGURE 2

Dépendance ngulaire d'une orbitale .

Py
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