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Moricoli

VEDIAMO LA MOLECOLA #
20

13315M 2 profon Co & &

METTIAMO L'ORIGINE DEGLI A55 NCL Centro a

Massa

-
T

.in
S

To
8 A ·

O

Scriviamo L'hamilfoniANA

# =*- g ·
2

2m
a ↳E luned

I ↓ ↓
OP

. e OP
.

NUCLER 1/
Termin LEGANT

·
2

# - 05
-

unEvab

↳ 2

TRA

/ Due NOCLE

Problema A 3 Corp Non asolvibile (come
RSCONTRATO Nell'atomo 2 HE) .

Possismo Support CHE & DE NUCLER sono fermi
&

QUIND Metterci Nell'approssimazione d
Bohr-Oppheneimer N Cur Appunto NELLE SCALE

LA DINAMICA NUCLEARE E Monte &4 / Tempi a e

Prü LENTA 2 & UE LLA ELEPRONICA

= NUCLEN NON #Anno Termin CNPic

QUIND NON CERCHIAMO 4i,i MA

SOLAMENTE 4()
.

Sto parametrizzando 1 Problema Fisico Con
&& G

-26 = T -

56 CHE Por comparira NEL VALORE

DELL'ENERGIA E Su cur cercherò A

FARE Un LAVORO 2 Minimizzazione

Ivorro TroVARE LA 2 . S TAN2A ALLA QUALE

Minimizziamo In VALORE dell'energia) .



Non Abbiamo Più Un Hamiltoniana Di Tiro

IDROGENOIDe MA ABB / Ar Ancora SirREPRIA
S

Cilindrica
.

5 . Puo + ron12 COMUNQUE -NA SOLUZIONE

ANALITICA miman 2 QUELLO FATTO CON GL

AFor I DROGENDID MA NO NON LA

Guardiamo Perche
S

Por NON sara "Esportabile"
PER MOLECOLE P. COMPLESSE (Sata Già Per

Hz) o

L'approccio Più GENERALE E L Cosidetto LCAO

(Cintar Combination of atonic orbitals)
Adatto A *udiare Tu+ LE MOLECOLe

.

L'idea Di QUESTO METODO E QUELLA & SCRIVERE

LA FUNZIONE D'ONDA Come UNA COMBINAZIONE

LINEARE D Orgitali Atomic

↑g) = ↑val +ci
dove : X

, B = nurca quantici storici (m ,

l
,
mel

Ca
↑ co - ma

,b) = funzione condo centrata in ta
.
d

Ta = parametr

Volendo cercare ↳ S+A fondamentale partiamo

DAL CONSIDERARE 4) come CL Al Z
-

-

ORBIPAL 18 (CENTRATE In a . b)

↑ cas
,
t
.
C-)

28

Quind Abbiamo L'AnsaTZ :

Pas = cotos.as +c4 - G

Vediamo Se Riusciamo A Trovare DEr

coefficienti CHE Ci DERMETFONO a arrivare

AS un Modello CHE C SA UN

ENERGIA COMPATIBILE Con L'esperimento
.



PER Comodità scriviamo

↑s( = <4-

4. s = a Intendo da

↑ore-=16 o

E QUIND

14 = = calas + c
, 16 >

s ANCHE SCRIVENDO It In Questo Moto

NON Sto DECOMPONENDO LA FUNZONE

D'ONDA In UNA C
. L .

2 V+ 02

ORTOGONAL
,

< alb> + o

MA VALE COMUNQUE

calax = <616 = 1

-s
E IRVisto CHE 4 NON Togliamo Generalita SE

Assumiamo CHE

Ca. E IR

- E UNA COSA VALIDA -N GENERALENO NON-
Per ALT2/ Or3 IAL .

Possiamo CALCOLARE L VALORE a Energia

↑ 14 = = E 14 >

<411143 = Ec414 >

= E =

< 41114 >

<414>

cerchiaro coefficienti la
,
la che minimizzano

IL Vare 2 E
.



E =

(acal + cobi)((cala +(16)

Kacal +bil (Calas + (6163)

=

calias +Calais + cabifias + ebi 16 >

c +<alb +<bia +c

GENERALE assiamo aliba =bifiac*o is Avendo sow COSE REAL 1331ar0
&

<al 16 = 61H(a) (e ider per <alb = <blas)

Cos

=

Callas + Zapalibs + ebi 16 >

c + 2(((alb +c

Posso Vedere CHE L'integrale

calb(d 4.. = S

M DA Un' DEA DELLA

Sovrapposizione DE I DUE

Orbitan
.

Si INT VISCE Facilmente CHE GoraiteNon FA & CANCHE In
Ar probabilita

Zone MOLTO sfumate Entrambe Massim Cro . su sfumand
LE 4 NON Sono ~- (2) ·

Chiamiamo

x =
callia > = 61#16 >

Per Ragioni * SIMMEPRA 2 scambio #
NON &STINGUE 2 E 6

.

L Significa to Fisico 2 & E L uscore

Di ENE26 . A CHE otPerreNMO SE L &
-

FOSSE puramente centrato ~ & O 6.

Chiamiamo

B = 11 16



LA Cur INTERPRETAZIONE NON È intuitiva

Di solito :

X ChiamaO INTEGRALE CONLOMBIANO

B CHIAMAT ~ TEGRALE 2 R . SONANZA

&vinz Posso riscrivere

E =

a(cy + (5) +2
= Erac (Ca . 46)

ci +c + 25%

d
E E parametrizzato

SUL VALORE ↑
af

= ristanza

DE DUE NUCLEr

(ANC+2 & B ed S sono

parametrizzati so rab)

ORA CERCHIAMO I parametri Che Minimizzano IL

VALORE 2 E(Ca(b)

- -

40

E = (a(2 + (j) +2pc] · (2 + c +250]
8 IND ,

2x( + 2pC x((2 + (5) +24
G Cy + cy + 256

-

(2 + (5 + 25 ]
2 (2a +25)

2x( + 2pC E
=

cy + cy + 25

-

c +c +2
(2a + 25cs)

↑

-

-
+cons2)Ca +B

- Ec -sEc)Ca

2
~

c +cons(ca(c - E) + c(B - s = )) = 0



= ((x - E) + c(B - SE) = 0

-L CN +0 &E = 0 E simmetrico NELLO SCOMBIO

26 [ O +Pe60 LA STESSA ESPRESSIONE
.

Posso FARE un Sistema

&
Ca(x - E) +((B - SE) = 0

Calp
- SE) + c(x - E) = 0

Sistema orgente => SOL NON 3ANAL SE

X - E B-SE

I IB-sE -E I => 0

-

Determinante SECOLARE

Ca =C = 0

OVVIAMENTE Siamo INTERESSAT/ ALLA SOLUZIONE

NON BANDLE QUIND GUARDIAMO LA CONDIZIONE
I

CHE Ci RESTITUISCE L det secolare = 0
.

( - E) - (B - SE) = 0

· ( - E) = (p - se

= x - E = = (p
- SE)

= x = B = E = SE

* = B = E() + s)

Quind Trove

x + B
E

+
=

- + S=- = ! E
-

=

c - B

- S



SE inserisco Ex nel sistema Trovo

-(x- ) + c)p -s ) = 0

(a(a + sc - x - B) + c(p +S - s - Sp) = 0

((sx - B) - c(s -

B) = 0

= C = 46

SOLUZIONE CHE Poteva ESSERE GIJ INTUITA RAGIONANDO

SUL Fatto CHE IL Nostro problema HA

SIMMETRIA NELLO scambio a 6

M+ E- New SISTEMA

ca(x- ) + c)p -s ) = 0

Cy(a - Sc - x + B) + c(p - Sp - s + sp) = 0

(a(p - Sx) +((B -s) = 0

= Ca = - C

QUIND -N GENERALE cin CaCock 5 TROVEREBBE

COMUNQUE C = C OSSIA Ca E C Sono
/

SFASAT , SOLAMENTE D UNA FASE COMPLESSA

CHE Può Essere sow O
-

To

Posso & SCRIVERE LE Due SOLUZIONI COME :

14
+

> = (1a) + 163)

14
.

3 = cata) - 16 > ]

Rosso Determinare Ca IMPONENDO LA

Normalizzazione D 141 :

<4
- 14+ = c(cal + <bi)(1a) + 16x) = 0



=(n + 25 + 1)

= 2(1 + S)

↑

- =
2(1 + 5)

E &rina

↑

L11 + =

s)
(la) + 163]

mentre nell'altro caso

<4
.

14
.

= 22(0 - S) = 1

↑

= Ca T

2(1 - S)

E Quind

It- (10-163]

QUIND abbiamo Trovato Due Valor 2

Energia E CN ↑ RELATIV Autostat

143 Nell'ipotesi 2 It > = Calas + co16) .

Però Non 13310r0 Ancora &OCCATO ↑

Parametri ↑ a
ED 6 DENTRO X

, B ,
s a N

GENERALE -N #

Dero SE Nas = In-til o M ASPET 2

ATrovare L e CHE 023.7 Aforno ad

Uno DE Due NUCLE / proprio nell'orbitale

20 .



ricordo che abbiamo

&

# -.
en

4* EV26
- -

La CHIAMO Fa -

SE ↑26
-200

Sistemo L'e proprio centrato n a
.

Posso VEDERE

&
2

a calias Sei Mosca /Ha]4
22

- Es-JarPerTi
-

- Eas ~ O

Vedo CHE Se -0 con L'e so a :

B
= cai 16- ~o

s = <alb -o

& 8Wind ALLONTANANDO NUCLE TROVO

Ex = Ein

E- = Ess

10TOSTAT Corrispondenti SonoCU

14 : [1a + 163)

It
=
(a - 163][

quind Trovo DEGENERAZIONE
.

Però aciamo CHE L Caso I w Cur ALLONTANO

INDEFINITIVAMENTE ↑ NUCLE NON E Moto

interessante
,

caso INTERESSANDE E 8 VANDO 21



R Avvicino
.

Quando RAVVICINO ↑ NUCLEN TOLGO LA

DEGENERAZIONE E Differenzio ↑ DUE Valor a

INERGIA
.

Posso ALLORA VEDERE 8 VALE DELLE DUE ENERGIE

E Pig BASSA E &VIND Mi STABILIZZA D

Pri IL SISTEMA
.

Prima Di FARE Arscorsi Sul TERMINI CHE

-
compaiono N L posso Fare DELLE

considerazioni QUALITATIVE .

STA70 14
+

> stato 14.

---- ... -..

......... . .
&

① : ① i &

① i ① i&

I
I

- -
-

& - &
- ............

&

............

Nog ↑
SEGNI · Azzurro NON

-

-

rappresentano UNA CARI LA
-

BENST IL SEGNO DELL'ARPIEZZA

2 Probabilita DELL' Orbitale

1D N ESAME

laM
L

·
· ·

a
· -

↓

I
&

F I &

iMig·

a
· -

I I



Come so BENE 8 VELLO CHE M interessa In

MO
. E IL MODOW QUADRO

X

:
X

:14
-
12

M
↳ ↳

: : & : : &

E Si VIDE BENE CHE L CASO 2 4
-

SCHIACCIA A & LA probabilit 2 Trovare

L'e NELLA ZONA Intermedia DEr Due NUCLEI
.

Nucl Stato simmetrico 4
&

L'e las massima

probabilità D Trovarsi ~ UNA POSIZIONE

INTERMEDIA TRA ↑ DUE NUCLEr
&

L'o E L responsabile DELL'AZIONE LEGANTE

DELLA MOLECOLA
,

E INTERAZION Dell'e con ↑

DE ① Sono LA COLLA ELETTROSTATICA DELLA

Molecola
.

Quind 10 Trovero L'e Dov'È MAGGIORMENTE

FUNZIONALE Al LEGAME DELLA Molecola
,

Ossia

Tra ↑ DUE NUCLEI
.

Graficamente LE Ampiezze 2 probabilità li rappresenta

Come

A f - ①C D- -

- Tr ↑
&

SE volessi rappresentare · modul Quadri

GRAFICAMENTE Avre

il M ~ IIII
- //8/Il

, /
14

.
P ! 14

.

R
Qu Ho

probabilità
NULLA A

TrovareL'è



N una SCALA 2 ENERGIA M Aspetto

Ex

Es

Et

Troviamo CHE ↳ S+At SiMMETRIC E Pi

LEGATO perci l'AzoNE 21 COLLANTE

& LETProstatico Dell'es E Massimamente

EFFICACE RISPETTO 8 Anzo Si Trova NELLE

Region , ESTERNE ~ Cur LA SUA AZIONE
S

E MLTO Meno EFFICACE
.

A & CORDA h POSTULATO DELLA M8 CHE 4

DICE CHE UNe 5 AT0 E UN RA6610

NELL Spazio 2 Hilbert
·
Quindi ↑

DISEGN FAX+ 1 50PRA Per ↑+ E 4
Sono EQUIVALENTI A 8 VELLI -N Cur

4 E 46 #ANNO SEGNO NVERTI +0 VIS
2 S

CHE COMUNQUE L'informazione FISICA CL
Modul Quadro) LA STESSA

.

14-
> 14.

-
X

i
&

&i -
= T

Nei2
①

i
X

·
= C-+~- D

* *N
8 !

T

· !
T



File NOTA

GUARDIAMO LE ampiezze di probabilità :

# I

&

&

C DA · f - ⑳ ①
F

# - ·

- Tr ↑
&

VEDO CHE SE PREND DUE punt (I
,
I)

~L CASO Ar 4-
o +TENGO CHE Dunt /

CENTRALMENTE opposti Sono Mutualmente CONCORD
&

MENTRE INVICE SE PRENDO &E Punti Nel

CASO & 4
.

Vedo CIE Sono MULUALMENTE

aSCORDI
.

↑ ( = 4+ -> funzione pari Gerade

4 cal = -T- ) funzione dispar ungerade

no LA CSA IMPORTANTE E L FA+ CHE 18
-

1331A SEGN CONCORDI /Discordi E Non

CHI Si A -
&

- QUIND LA NA
DELLA PAGINA Precedente ASSUME ANCORA

Più importanza .

La SiMMETRIA PIUTTOSTO CHE L'ANTISIMMEPRIA

implicano Valor avers 2 ENERGIA Pr
S

E MENE LEGANTI .

Importante NOTARE CHE GLr OR3ITAL CHE Prima

CHIARAVAMO 5
, 10 ,

d
...

GRANO LEGAT ALLA

SIMMETRIA SFERICA CHE Avevamo NEL Problema .

Ora Non abbiamo Più quella simmetria,
Quind Non possiamo Pri PARLARE Ar S

,p ,
d

...

MA RISOLVINDO L problema Troviamo

COMUNQUE 02317AL LEGAP / A DELLE ARMONICIE

A SIMMETRIA CILINDRICA
,

CHIAMIAMO - T GL
S

Orbital Aromici erE GODONO & Simmepra

Cilindrica RISPET40 L'ASSE Z Lungo cur

Su Sviluppa L LEGAME
.

Orbitali T
-

Tr Differiscono -RA Loro DeL Tipo
&

2 SIMMETRA CILINDREA Rispetto Z
.



↑ CAS ↑
+

visti sopra corrispondono 3D

Orbital J E Scriviamo

4
A

:

estgea

4
.

! &St
~dispar

#
CONVENZIONALMENTE Si INDICA con GLI

ORBITAL ANTILEGANTI

⑭ sicuramente Es Mantengono L'ORDINE NTUTO

LE
-

Meno LEGATO
S

E PER 2 Più Si

Trovera SOPRA L LIVELL 2 Vuoto E
↑

D CONSEGUENZA LA MOLECOLA PREFERRA

disfarsi)
,

MA A SECONDA DEL Valore

2 Tab saranno Più O MENO DISTANZATE
.

Ors
S

Analizziamo MeGlo &
, B ,

S Per CERCARE a

DARE UNA DESCRIZIONE QUANTITATIVA 2
S
L+.

a = cal/Ara + Uo + Paola

·
S - ( -en

Avendo accoppiato
·

m 4 Eotab
-L Termine cinetico

- C UN TERMINE
con ↓ L -Occo in a

4 -Es I. costante e rappresenta

(Contrato Le in a
S La REPULSIONE ELETTROSTATICA

Ma analogo centrarlo Tra due NUCLEN

- 6)

: 611hra + Uf + Uao 16 >

s = cal6 >

Faccio ↑ Con =

X - Enr + /Uflas + W
ab

m ↓ -
#

>
-

M DICE QUANTO
20

2
E L'INTERAZIONE si respingono

Z dell'è con l'altro
↓ Due NUCLEr=

- Ery m NUCLEC

con z= m = 1 Jo



En + J + U
-

26

Graficamente :

e

-
-

E
S *

J8

NO ↑

①
=A I

S

2 ↑ Vab 80

' -

- ...

B = cal #ralbs + calUg16 - Ua : alb >

3 -
-

Faccio AGRE k0 > 0
H A SX

Ha
perché So CIE

las è un suo

AUTOSPat0

-

-S L carba
& S

~

40

-
E

. s
. S +K + Wap's

QUEST 3 Termini Ino B Sono Di

DIFFICILMENTE INTERPRETABIL
.

Anche AVENDO Vis MIGLIO & E B NON

Siamo In Cora In UNA CONDIZIONE TALE

PER CU Riusciamo A Capire Dove

Mettere Ef SULLA SCALA ENERGETICA
.

Intuip . Varente Abbiam Dep+0 CHE C

-
Aspettiamo L

+
- E- Cossia 14+

> ENERGETICAMENTE

Più stabile rispetto 14
- 3) a & IND

AE = E- - E- S O

VERIFICHIAMOLO Con ↑ CONT

E
.

=

Es + J + Vab - SE
. s

- R - SUab

1
- S



=

Es(1 - s) + J - r + Vab( - 5)

1 - S

= Es + Vab +

R

1 - S

Ey =

Es + 5 + Vab + SE
. s

+ R + sUa

+ S

= Ers + Vab +
J + k

i + S

W-> Es E 26
Sono GLI UNIC Due DE22

CHE NON apendono DALLA PA25j

DEGL orapal MA SONO Valori costanti
S

QUIND

5 - R 5 + k

E
.

- E
+

+

- - S

-

- + S

GENERALMENTE Si LAVORA ~ ELL'ipotesi

IQUANTITATIVAMENTE ACCURAPA) N Cur

s = Jor 4..alN..b)

Quind

E
-

- E +
= (5 - k)( . + s) - (5 +R(( + - s)

= J - k + Sj - Sk - J - k +5j +Sk

E - 2k + 255
~ -

20 10

Non So Ancora 22C Se AEz0 -MA
SE J E K Sono DELLO 5 Esso

ORDINE D Grandezza E SI Allora

(s] E Trovo un VacrE

SE - - 2kso



QUIND E VERA L'ipotesi E
+
E

,

ossia
&

E vero CHE

E a

E
-

-

1E

Er
&

QUIND IL Gap AE Mi Rimuove LA

DEGENERAZIONE TRA ED E E da

DAL ↑ermine

k = x)(16

CHE purtropro E L TERMINE MENO In TUITIVO

DA Interpretare
.

In Tu= 0 APENDE DAL parametro ↑ ab E

-L variare D Tab # determinat

Valor 2 &E
.

E N +u . + Vo per VEDERE CE SE

GL a pom Si ALLONTANANO k =30 E

28/ ANCHE &E =10
.

Ricordiamoci CHE IL Valore CHE C INTERESSA

E / ↑al CHE Minimizza L SE
.

Conoscendo LE ESPRESSION

Possiamo Dedurre GLI

SISTEMA
ANDAMENTI

SLEGATO

E ALCUN Valor 2r

TRappresentiamo : E+
= E

+ (ab) LE
-

= E- (rab) O · E
-

·4ab

Sappiamo CHE : E --..............
- - - - -

S &

SE Er

& ↑
26

= 00 E
+,
E

.

= Eas
Es i
S

V
-= - - -

SISTEMA

LEGATO

· Tag o -L Sistema S I I

destabilizza Ts

· Vrab E
+

- E
-



La MOLICOLA NON TENDE * COLLASSARE Su SE

Stessa , NucL / NON S AVVICINANO

Infinitivamente
. Qualitativamente Sappiamo CHE

52 ovviciniamo ↑ NUCLEr S ↓A UN GUADAGNO

DELLA RIPULSIONE [D a +trazione ELETTROSTATICA
&

MA SE ↓ AVVICINO Troppo LA REPULSIONE

Wab SOMINA E 1 Si Spera Si DESTABILZZA.

La Dipendenza DA Tab Der TERMIN In Ef
Ci RESTITUISCE QUEEL Specifici ANDAMENT

PER LE ENERGIE GERADE E UNGERADE .

Se LA MOLICOLA 2 Trova NELLO StA

ANTILEGANTE Trova L Suc Mini no 2

ENERGIA ALLONTANANDO Infinitivamente ↑

&

NUCLEN [ Giungendo 3x E = E
. s

.

In QUESTO SENS 14
&

S E UN 023 , PA

ANTILEGANTE Percie E un ORITALE CHE
S

Non Trova un minimo & ENERGIA N

UNA POSIZIONE DEFINI PA
·

La SOLUZIONE Par INVICE Trova UN Minim

13 UNA XSTAN2A d = astanza 2 EQUILIBRO

in Cur LA MOLECOLA = FORMA
.

Non ESISTE Uno Stato ECCIAATo meta Stabile
,

LA MOLICOLA E S forma 1LL1 D . S +Anza d

oppure Si DISGREGA
.

Chiamiamo : Es =Energia 2 2SSOCIAZIONE DELLA

MOLECOLA

↳
ENERGIA NECESSARIA A SLEGARE LA

MOLECOLA
,

Troviamo : Sperimentalmente Es = 2
,
65 e

MODELLO LCDO Es = 1
.
77 ~V

QUINDI Possiamo D . RE CHE NELLA MOLECOLA H
L'ipotesi CHE Cr SIANO Z 023 . 502 / 12

& Corretta ra soc In parte
.S

&L'outro parametro importante E In minimo

Dell'energia E
+ 1

ovvero To 6

Nell'ipotesi D Bour-Oppenheimer 1 DE

Nucle . sono fermi ; nella realtà Si Muovono
&

MS con Temp MOLTO LUNGH rispetto LA

SCALA 2 TEMP , DELLA anamica ELETTRONICA
.



↑ DUE NUCLE Si MUOVONO NELLA CONDIZIONE
-

As M 2 Et
/
percine SOGGETT AS

UN POTENZIALE approssimabile COME UNA parabola
I

QUIND , possiamo rappresentare ↑ - ve

NUCLE Core SOGGETT AD UNA Forza

CLASTICA ↑
Cur TEMP , 2 OSCILLAZIONE

Sono Moto Prü LUNGH D TEMD ,

ELETTRONIC .

↳ Liapprossimazione DE Nuclei soggEppr

AD UNA Forza ELASTICA Molto
IMPORTANTE Percipe LA Rivedremo

In Moltissimi Modell

Per ↑d Si Trova

Sperimentalmente

rosecco caso: s
Però NONOSTANTE Si SIA Trovat CHE L

Modello LCAO NON SA Troppo corrPro

E un Modell no Lo VERSATILE A

Modellizare MOLECOLE Ancipe Prü Complesse
,

NON

Devo Far Altro CHE aggiungere orgital

ALLA Combinazione LINEARE .

Riassumendo
,

Quind abbiamo visto Che Scriviamo

Gli orbital

↑
-

->

STg

4
.

# IS Te

E Potremmo USARE L Modello LCAO
Con ALT2/ OrzitaL D partenza

.
As

ESEMPIO forremmo USARE :

25-1 Trovo LE STESSE Cose :

25Tg ,
255

*
E Non Trove

u

UNO Stat META STABLE

-

2
- Trovo Un 2SULTATO INTERESSANTE

( Vedremo In Molecole

SPECIFICIE) .



MOLICOLA Hz

ricorda CHE NEGLi Atom Multielettronic
-

L'avere ↑i D & & E L DoverS

TENERE Con TO dell'antisiMMETRIA SPINGRALE

Ci AVEVA imposto -L dover uSor L

METODO 2 # Artree-Fock .

Ora, abbiamo APPENA vis CE L voler

Modellizzare UNA MOLECOL Implica L'uso

*L Modello LCAO
.

Quira Per DESCRIVERE UN Sistema MOLECOLARE

MULTIELETTRONICO BISOGNA USARE :

LCAO + H
.

F
.

Nor ↑artro sow UNA Trattazione qualitativa
.

Nella SCALA ENERGETICA Possiamo QUIND RAPPRESENTARE
-

↑ DE & N [L coro Stat FONDAMENTALE

DEL Singol Aromo H METTENDOM NELLA

Situazione Tab
-> o

Ex

Ezs

Taboo

E
. s

- ↑ I

Nor Diciamo Tab --0 o af
too rispetto

LA SCALA 2 Do

Abbiamo Visto Prima CHE Se Tag -o La Mo

Mi DA accesso 10 un Nuovo Sey Ar

S+AT / Sovrapposti CHE SONG 155g E -So
S u

Di Cur Uno M DA Un GUADAGNO

ENERGETICO MENTRE L'ALTRO E UNO State

SLEGANTE .

Raffigurato NEL asegno Sotto



(L SISTEMA Si Stabuzza NEL FORMARE

UNO Seato simmetrico (Serade)

=

Ess

& S-
u

X &

Es & I ..... ... I AE-ziri
IS ....... --

a S

& ↓I
155g CHE ri 2rove

LA DIGENERAZIONE

:gi
TRA ↑ DUE

& & :i S+17/

#A o INDICATO Con & S = Orbital Degli Afori
( * )

SOLAT E Con 1Stg
,
u

= 02AL

MOLECOLAR
.

NOTA per CHE LA DIGENERAZIONE

# 2 S +A+ / disponibili) RIMANE LA

Stessa ~EL PROCESSO & Brdazione

DIGL 023 1 TALI A rom . C:

-spin

acom separati : g = 2 .g . s
= 2 . 2 = 4

Sracco : g = 4 =

9 .

stg
* Gisti

Avend 2e Si Rosso No aisporre sow

Core un SINGOLETto A Sain In
-

Cur Entramb GL & S Trovano

~ ell'orbitale 15Tg (0 Der N STr) a

LA CONFIGURAZIONE FONDAMENTALE DELLA MOLECOLA

H2 E QUELLA ↓ SEGNATA Sopra
,

in
-

Cur GLI ⑨ S DISPONGONO NELL

STA+0 2 Singoletto 2 Spin E con

LA PARTE SPAZALE n 155g .

Quind Auro

↑ 10
.
2) : Tosogi)Posta il Xpos X12)



Dovendo Antisimmetrizzare LA Funzione d'onda

COMPLESSIVAMENTE = FUNZIONE D'ONDA SPAZALE

SirmeTRICA

↑2) =4
s QUELL rappresentato E ↳ SCENARIO

ENERGET : CO ALLA astanza 2 EQUILIBRE
&

&

8WIND Auro un CERTO VALORE 2

DE
.

Orsitol 25

Come Gra D++0
/

Con 2 Metodo LCAO
possiamo Costruire 023 . 51L Molecolaz

DEGL S+AT ECCIPAT / dell'atomo A H
125

, 20, ... )
.

Parto Com Tab
-oo [ Ho entrambi ou

NELLO STAfo Eccitat 25
C Per CAPIRE CHE

SUCCEDE Faccio UNA CSA ANALOGA A

8 villo FATTO DER & A QUANDO Tag -0

(5 . APRE LA GAP Energetica)

*

--
25Tu

* : :
Ess

&

...
- ......

↑ab -o

25 ..... --

-- 25

255g ⑧ 25 Tu
*

f

&

-

O

I
25Tg

MA Appnzen percip w stato Isti
UNO Sta meta stabile ne un Minimo

LOCALE



wi ALT20 Appunto &A Fare E CHE L
-

Gap TRA ↑ 255 E ↑ 155 E

diverso
.
Qualitativamente 6Li OrzipAL 25 Sono

più delocalizzati e se immaginassi Di a vvicinare

↑ NUCLE/ occors i FACILE Pensare CE #

maggiore Sovrapposizione DEGLI orztal 25
Rispetto AL CASE IS

=N Valore 2 K più Grande

= AEase > AEast

① &
&

It

isg2sTg

⑳
usri

orbitali leganti

*

255
M

-

Ers- ...
-

.....
25 ..... --

-- 25

2S Tg

...
-

.......Es -

& S .....I
... 15

Ta A DISTANZA D Equilibrio Nab-d Non E

UGUALE SE So~ O NELL Stato 25

P u ++05-0 C+E & S .



Orgital 24

Non Usiamo L SISTEMA 2 or31 PAL DATI DALLE

Armoniche Sferiche MA Ci METTIAMO NELLA

BASE (2p+, 20+, 29z) (C.
L

.
DELLE armonicite]

CHE Possiamo Rappresentare GRAFICAMENTE :

xY XX

T g &. 7

&

u
& 2-------- 2 ---- - m &M -

· ↑ # Z

6
#

Per CONVENZIONE L'ASSE DEL LEGARE MOLECOLARE

E L'ASSE Z
.

Ricorda Su OGNI ASSE + Ar 2 "Lobi UNE
/

Positivo ED uno Negativo . Come 12

Solito Non E IMPORTANTE Cryp E CH
S

MA sow -L Fa +10 CHE SIANE

Discord .

Quando #0 ↑ DUE ATor # Coccitari)
SOLAT # '

EX

p)f ↑I p

zp 20

E INDIFFERENTE SE CREO -
->o

ore MOLICOLARE cr O OP + 1 %

Pz S
forci In ALCUNE

S

& reZoni

Rompo CA simMETRIA
.

Guardiamo In LEGAME CHE Si forma con pz
Conoscendo LA Parig / lobi

,

per

Divo &Fiorenziare DUE CASIo



Però In INTRAMB I casi HO simmetria

Cilindrica e orbitali 5

------
S

f f &
& - - -

H #
AMPIE22E a probabilità :

22Tgo 2 Co&

&

Tri

&

-

4

202

&

Moz
& 42

pz

wegZ z

-

Tug

~ eI ·

z V
14 P

M S
&

~
·

z
-

i I i I Z

N Se Avessi Fatt NELLA prima riga
&

--------- ·Co- -

f - - -

MA NON cambia nulla .
Sono 28 5 Esso =+A

-N -NA Fase (-1) 2 afferenza
. Quello

CE Importa E LA parità

core

d
Gij metto in ht



SULLA SCALA ENERGETICA Avremo

21z-
E & --

M

..

-- -

-

-

p)f ↑I p

-

-. &

...

H
........
425g

ANCORA LA Gap Sord LEGATO 19 un K

& Non Ho un Stat METASTABILE
,

MA sow Un LEGANTE ES UNO

SLEGANTE o

In FA+=0 INTERESSANTE E VEDERE CHE

SUCCEDE Con & O

Po I yo
X C Y NON CAMBIA NULLA percipe Ho

LA STESSA SIMMETRA C E

Diversa 2 SPE++0 QUELLA 2 Z QUIND
NON OTTerro GLI 023 . +AL - MA

S

Altr

Rifacciamo La traTpartone sovrapponendo
p

&

j f -

.......... -- g--

-j 8
-

Z = G 20xTu
-

In Quest Caso IGUARDANDO LA LNCA GIALLA
,

come NEGL ALTR casr) vediamo CE

↳ Stato UNGERADE È LEGANTE .

INVECE LA Configurazione Gerade

&

j
-

--------------
Z B 2

- j 8 f

- & -
E UNA CONFIGURAZIONE SLEGANTY .



NDic Con T Sempre UNA simmetria Cilindrica

MA & VERSA RSPe QUELLA Di 5
.

Ora #c UNA SIMMETRIA DEL Tit

&

FACENDO UNA Rotazione a #
&

= Attorno L'ASSE Z Cambio

E Seguo
z

-

QUIND Com QUESTA Trattazione A331aM0

visto CHE NON c' UNA RELAZIONE

Tra GERADE O LEGANTE E UN GERADE O SLEGANTO

MA &uo CAPITARE DIVERSAMENTE .

Si FA STESSA IDENTICA RATTAZIONELA F

Per Gli ORBITALI 20 E Si

Trova :

2py * 20,
=> Pita ; 2/T

a non E FACILE CAPIRE W ARGOMENTAZION

QUALITATIVE In CHE RELAZIONI SONO

GL ORBITAL

E 2/29zTg 8
, y
Tu

Oppure QUELLI

292T
*

E 29xy+

parliamo un Attimo DELLA DEGENERAZIONE

DUMANTE I processo & IBRDAZIONE

DEGLI 023 , PAL Atomici .

Assiamo visto +E NCL processo &

Ibridazione Ar ORBITALI Oz LA DUGENERAZIONE2
RIMANEVA LA STESSA

.



Per 20x , 20,
succe LA stessa cosa

E &

-O ↑2 y g 2 g↑

2
....

"

.......
20, -

-

.... ..... 2p
O T

4x u 4x Tu

scori secorati : g = 2 . (Erp,

"

Jup, ) = 2 . (2 + 2) = &

S roecono Ha : g
= 4 + 4 = (Superm Gryu) +

- (Grpg + Grpyng) = z

& ANCHE ORA LA DEGENERAZIONE ZiMANE

INVARIATA NELL'ibridazio NEa

a core Visto GLI Orb . +AL "y- es "y"
Sono DEGENER N ENERGIA

.



S QUESTO Punto Possiamo COSTRUIRE

MOLECOLE (in roso Qualitativo) De

Complesse USANDO GL ORBITAL &S5

255
, 2425 20 -

Tr VIS+ 1 Per Configurazion
X

/

ECCITATE 2 Hzo

Costruiamo raccol In cur SONE LEGAT

Atom oroGH

+22

Possiamo descrivere lo STUTO FONDAMENTALE biHz
considerando sow ORBITAL IS

*

Es S
& ↑ ↓ ...

-- I -

ISTr
*

& S .....TSe

4 S +17/ 2

QUE
c'è ancora degenerazione 4 en spin ASPONIBIL

Si OTTENE (Con Conti( C

AE = Fr *
= Fis > AE - E.s-EistoL L

-

OSSIA LA MOLECOLA E Pr Destabil22aA

DAL &
-

N 5 RISPETTO quanto SA
u

STABUILATA 2 QUELLI In Tg .

Si O +PENE INFAPT / UNA MOLECOLA Hez più

SLEGATA rispetto ↑ DUE A om aHo&

Singol INF -14-1 LA MOLECOLA NON 2 Può
S

formare in UNA CONFIGURAZIONE S +13/ 22
.

I
VID L'ORDINE 1

LEGAME Dopo



2

Li

Abbiamo L Configurazione ELETTRONICA

[Li] = [He] 225)
&

QUIND Entrano In Gioco GU orbital
&

132a 25
.

Ed
255

*

&
- &↓ .......AL11 ....... I

25 .........
/

...... 25

g I ↓ 25Wo

AE
& es

.....↑=
-

-..

Il
---- & S

S

-

st ↑...
--

DE 155g

IL Bilancio ENERGETICO Sta VOLTA È POSITIVO

E INFATT Liz Si FORMA
. & vesto perché

Si Trova CHE

SE" AE + AE"

COSA CHE Già Sapevo dal fatto che ErsAE& S

[ Infa++ / -N CHIMICA INTERESSANO DER LA

FORMAZIONE DEL LEGAME solo GL orBITAL

ESTERNI
.

↳ 62- Orbi PAL Intern (A Core) sono Poco

MENO Sovrappost Rispett QUELL ESTERN

= Hanno Un K Minore =Hanno un E

Minore => Influenzano MENO LA FORMAZIONE

DCL LEGAME .

Cr Sono Prü ELETTRONI 2 LEGAME RISPETTO

C14E ELETTRON D ANTI-LEGAME
.



Possiamo DEFINIRE UNA quantità importante :

Odl = e in orato legant) - (e - ordinar seconi)
= ORDINT D LEGAME

E C DA un DEA SE LA Molecola S

Pu E MENO formare .

Vediamo CAS G . A Vist

Odb(H2) = (2 - a) = + & -ostoric

Ode (Hec) = (2-2) = 0 - Instab. LE

Ode (Lin) = ((2 + 2) - 2) = + 4 -250 : 24

Be
2

configurazione elettronico : (Be) = [Hey 125)

TL *

255
*

A

& ........
* It

....... &

25

Il AE
......

It 25........
It is
to

AE *

& &STrIt
X↑... ........ Il

---- ...... & S
S * Th

155g

NEDO Od(Ber) =2 (4-4) = 0 = c sono tone

& 2 LEGAME QUANT 2 ANTI-LEGAME

- Sono in UNA SITUAZIONE ANALOGA 14

Hez
/

infat Bes & UNA Molecola

INST13 . LE & NON Si Forma
.



B
-2

configurazione elettronico : (B) = [Heycas a12/
Dobbiamo introdurre GL ors. tow zp
Ex

---- &

S

&

/

↑
I ↓<p, <p2 I
29

-

up 2+ 202
L

-
2

----

255g
Th

↑ ↓ ------- ↑↓
25 ↑↓

25

255
*

155g

& 5

↑ ↓ . ↑↓
& S

Dobbiamo ancora METTERE 2e N 20+

Ma siamo Prima Capire Se . L B2Do

NEL suc S +170 FONDAMENTALE ME +PE ↑

20 m O oppure 12 Pz .1 =
, y

Abbiamo Gij visto Per CIE orbital Pi

DELOCALZAT Cin Questo LAS 20 SonoE

P. DELOCALIZZAT 2 25 ED es) hanno

GAD ENERGETIC Di Grand & In FLUISCONO

2 Pri SULLA FORMAZIONE O MINO

DELLA MOLECOLA .

Guardiamo QUAL sarebbero LE &w E

Configurazion D Org TOL Molecolar

Possibil

Expat 2/+ *

25u
-----

~ - ------------

&

29xTu
↑ ↑ 29, Tu

Il
patg



METTO ↑ Du e 8w H un singoleppo

N uno S +1to 2 2 Spin S = 0 C

TRP ++o S=
S

Poche VALGONO = 2

COMUNQUE LE REGOLE gZ

2 Hund E Ho

Gxy
=
4

Non EsS UNA REGOLA 8 VALTATIVA PER

VEDERE Se E Dis CONVENIENDE AVERE

29x
.yTu Oppure Tg ,

bisogna fare

CONT Con LCAO + H
.

F
.

MOLECOLA

MA VEDO Odl = =(0 - 4) = + 1 = Forma

NON potendo ↑ 12E ↑ CONT Posso

BASA2M SUGL ESPERIMENT E 5. VIDE

CHE Bu # A proprie+a MAGNETICHE

Momento MAGNETICO Non NuLL
·
Sapona

CHE Con Pz Non 14 Momento MAGNETICO

INTRNSEC Mentre Con Pr , Py S capisco

CHE LA Configurazione STABILE Per Bz
NELLO 5+At FONDAMENTALE E O Tro
E In GENERALE 2xyTv E Pri

4 xy STABILE
D 29zTg .

Quind S #A

I
agextu 19
2

2x Tu



&z

[C] : [He](zsi capi

*vina or sistero ↑ 2e in Pic

rispetto B2 In 2Ox
,yTua

E * g.2
* X X

↓ I ------------ ↓ I

4 + 202 2x 2+ 20220-0 215g

2h
I Th

20y Tu

255g
Th

↑ ↓ ------- ↑↓
25 ↑ ↓

25

255
*

155g

& 5

↑ ↓ . ↑↓
& S

VEDO ode = = (a - 4) = 2

-A MOLECOLA Ca è stabile (come confermato

Sperimentalmente) .

Ode(() = 2 > Od(B) = 1 In Tutivamente

D. CHE C Pre LEGATO sar Be
.

Inoltre AVendo un singoletto 2 Spin

20 /
S =0

,
NON

M
Aspett 210E

In AB3/A proprieta Magnetiche (E

confermato DAGL Esperimenti).



⑫ [2] = [He] (2si" <2013

Ex [ ... J
*

& &
* X & *

↓ I I ------------ 21
I I

24+ 2+ 202 Th 215g
2+ 202

2h
I Th

20y Tu

255g
Th

↑ ↓ ------- ↑↓
25 ↑↓

25

255
*

155g

& S

↑ ↓ . ↑↓
& S

Si VEDE Od(Nz) = =(10 - 4) = 3

INFATT N
2 È una Molecola particolarmente

LEGAP A (si FANNO GLi esplosivil



02
[02] = [He] (2x" <201

4

Entrand ~ 6 .00 GL orbital molecolari

2
*
destabilizzant - MA come prima

Ho 2 SCENAR possibil

E E
& 25 &

2, 2x +2 u

2, * ↑ ↑
20 + ↑ ↓ 2012

*

u

g

----------------- -----------------

↑
/ /
S = 1 S = 0

Non Do Fare COND-Endo f CON

LCAO + H
.

F
. er Basiamo SULLE EVIDENZE

Sperimental . O
2 S . B . SE proprietà magnetiche

intrinseche
,

& In2 LA CONFIGURAZIONE

Corre ++ A E Quella A Sinist .

Gu orbital & sono più2g - 2/ TY

teGA- Rispetto O T4 era

a2 M

Ex &

Th I I
29 ↓

2x
*

I I IX &
g *

& &

--------

&

2x 4 + 202 Th 215g
2x 2+ 202

2h
I Th

20y Tu

255g
Th

↑ ↓ ------- ↑↓
25 ↑↓

25

255
*

155g

& 5

↑ ↓ . ↑↓
& S

VEDIARO Noure Odl = [10-6) = +2 Oz stabile



= [F2] : [He] 12 cpi

a2 M

Ex

2 Th ↑t 2y +
X &

↑ ↓ I ------------ ↓ II I
2x

2+ 202
Th 215g

2x 2+ 202

2h
I Th

20y Tu

255g
Th

↑ ↓ ------- ↑↓
25 ↑↓

25

255
*

155g

& 5

↑ ↓ . ↑↓
& S

VEDIAMO Odb = 2(0 - 8) = 1 = T STABILE

E come C Aspettiamo NON VERIAMO

proprietà MAGNETICNE intrinseche (abbiamo
S =0) .



Noz

[Ne) = [He] (255 <2p)

I 20
Ex

#

2xTg
In It

2+
X

↑↓ ↓ Th ------------ ↓ In Id
24+ 2+ 202 Th 215g

2x 2+ 202

2h
I Th

20y Tu

255g
Th

↑ ↓ ------- ↑↓
25 ↑↓

25

255
*

155g

& 5

↑ ↓ . ↑↓
& S

Abbiamo Odl = [40-10) = 0 = Nez intabile

infatti Nes Non Si Forma
.

d
Non perci NON Si possano

formare & LEGAM cinimici
,

Ma

Perch in stabile Energeticamente

ED E Dij CONVENIENTE

2 Sistema slegato

NOT Si Possono JarE CONSIDEMAZIONI ANALOGIE-
ANCHE PER MOLECOLE 3 - Atomicine

Mono-NUCLEAR DEL periodo successivo,
MA E cose 2 ComPUCano

.



E OBBLIGATORIO Ibridare solo orbital
·son Stesso Tipo

. LCAO ↑ are32
.

SE Facessi Contr QUAL SAREBBERO f

Migwor M A S dror Non Fosso
S

arLo .

Si possono CREARE ↑ cosiddett

OrzTaL Bria so, KSpi I
2

spb
In LCDO CrEO UNA C

.
L

.

D un Or3 . PALE

S con
,

2
,
3 023 , AL O E TrovoI

orbitali CHE sono Pre Bass Rispetto

8. ELL vis + / sopra.

esempio Carbonio

Non Vedremo LEGAM Polar Percide
Guardano LEGAM -RA ELEMENT

&versi Cosa Cie Non abbiamo Visto.
S

Or COMINCIA La parte D Stato solido e

parliamo 2 Cristalli
&

Ves IL Blocco Di SLIDE RELATIVE .

capitoli nelle slide "Appunti-Struttura dei solidi

os - Struttura DE SOLID /

05
.

1 - Legame chimico nei soliar

05 .

2
- Struttura dei sold

OS. 2 .
1 - Struttura CRISTALLINA

DEL Grafene

05
.
3 - Cristallografia : gui indici

* Miller

05. 4 - Diffrazione 2 CRISTALL



Vibrazion ret . Colazi

Prendiaro un CRISTALLO MONDIMENSIONALE &

CERCHIAMO un modello Classi Co 2 COME SONO

FATTE LE vibrazion im Un CRISTALL

m - 1 M n + 1

↳

↑

a
↑ ↳ M

a = DISTANZA 2 & Pose A EQUILIBRO

aw ↑

i

:

M = Massa A CIASCUN atomo

B = costante CLASTICA

M = INDICE Sull'atomo considerato

Gri stor Ora Si MUOVONO (ros sisto più

Nell'approssimazione Di Bortr-Oppenheimer) ,
ma

S . Are in un INTORNO DeL minit AL

POTENZALE & INTERAZIONE
&

possiamo

approssimare Vex) come un A Parabola

E QUIND considerare GL stori come

25617/ DA UNA rola Con COSTANTE

CLASTICA B .

E - [B(x - a)

Vogliamo Trovare L'EQUAZIONE DEL MOTO 2

Quest OSCULLATOR

*(t) = X - En(t)
- un

posizionediscostamento

a EQUILIBRE Dall'equilibrio

= Ma



MA -0r ABB i Aro N - A For E

ALTRE++AN+ EQUAZION afferenzial & RISOLVERE

F
M -M
d

Forza

ELASTICA

LE Forze ELASTICHE LE Riusciato A

rappresentare & L cro EFFET*

Pue essere uplice : trastare L'Ator AD

Sinistra 8 A Destra L CIDE Vor
S

Dire CIA E LA rols Pug comprimersi C

Tirarsi .

m - 1 M

m + 1 F
+

LEGA Gcr
M

- a For M D

n + 1 NVICE
,

S- I Fi Lega m

3n-1 3 in
-- con n - 1

(n- 1)d Ma (m+ 1) d

vogliato SCRIVERE in roso GENERALE

~ E Forze

Fü = Pala)
> 0

Fi = - B)(xn - xn
-

) - a)
-

-a

-

CO

&a attenzione Ar SEGN pavone . B nelle

Due Forze
.



Ora esplicitando im e RISOLVENT L'Eso
/

Rusciamo A Trovare W spostamento t

-

Fü = + /ma + a + 3n
+

(t) - ma - 3n(t) -

2

= + p(3m +.

(t) - 3m())
Fi = - B/wa + 3,(t) - ma + a - 3m -

. - a)
=

+ B(3n -.

- 3n(t))

& WIND A33/Aro LE DUE FORZE CH

AGISCONO Sull'atomo -Esiro
.
La RISULTANTE

SARD :

Fm = Fi + Fü

= + B(3m =.

(t) + 3
- .

(t) - 23m())
possiamo FARE Il cont

8X
- 2 wa + 3n(t)) =

8-a

Ot2 & 12 2 +2

QUINDI L'EQUAZIONE DEL Moto E

B(3m =.

(t) + 3 -
.

(t) -23() = M Em
Gtm

⑤ For ATTENZIONE PERCHE D QUESTE

EQUAZION ~ E 1331Amo zi 2 risolvere

E Sono Tu -E EQUAZION Accoppiate
.



n = 0
. ,

N -

Cerchiamo UNA soluzione facendo un Ansarz

Su ~ (t)
.

Ect = Act

MS NON VA Ancora Bene perch NON TIENE

Cont DELLA SIMMETRIA DEL problema
-

Innanzitutto -Or NON possiamo ASTINGUERE

L'Oscillazione Di DUE Afor DIVERSI
,

SE

Lasciassimo 3m QUESTE potrebbero ESSERE

DIVERSE Per Indie Diversi ; mettendo A(t)
RENDIAMO L'OsciLLAZIONE UGUALE PER TUTTI

.

Pers SE IMMAGINO N
A 70m . In UN

CRISTALLO Non L IMMAGINO TUTTI OSCILLANT

N FASE Tra loro. L'Ansatz FA Questo
,

Quind

DEVO Modificarlo AGGIUNGENDO Uno SHIFT a

Fase
,
ossia CHE

3
m +
(t) = g

=Pmesn(t)

Però ATTENZIONE PERCHE Devo Ancora AGGIUNGERL
S

i Fat CHE L SFASAMENTO TRA DE

-70m Contigui (e) m com n + 1 3 NON SiA

aversa DALLO SFASAMENTO TRA ALTR DUE

QUALSIAS stori CONTIGU (ES n + 37 esm + 38)
,

QUIND Devo imporre

* . = 0

N Più Per Comodit M. A parametrizza LA

FASE In unipj 2 &

y = ka 2

A R QUANTIZZA ↳ Siti A

&

FASE In Unità ar 2 CD

② una grandezza caratteristica



8 IND lo stasamento Tra Due ator è

ika

3n +,

(t) = & 3n(t)

E L'ANSATZ CHE in realtà faccio è

inka

3(t) = A(t)22nd = A(t) e

SENZA Perdere & generalità possiamo
FISSARE LA FASE a = 0 sull'atomo desiro

E QUIND CHE LA FASE sull'atomo

m - esimo Sara mo = mra
.

Quind

3(t) = S(t) - c

3. (t) = S(t) gi
ma

&A vansorz Em() = Alt e imma CHE FATFor22A
-

LA POSIZIONE E LA FASE M- ESIMA E
IL Più GENERALE Possibile 24 E

RSPETTA LA SIMMETRIA DEL problema.

Ors RMANE DA DETERMINARE La DIPENDENZA

DA t A 3n(t) lovvero 2 * (t)) o

Dobbiamo R SOLVERE

MAltermal = P(y(t)e=
ma

-A(t)e
min -

12

- 2A(f)b
=

ma)
S

ind/ ↑F = BA(H)efagna , effe sinenofua)&

MBA(t)(etro , fina - 2)



M = BA(t)(zca(a) - 2)

M2pA(t)(cascral - - I

Sfruttiamo lidentità trigonometrica

Z

cor(2x) = co5X - nu

= 1 - 2si

s Cur Scriviamo 8 = 2x

.=>cort - 1 = - 2 sur

E QUIND Ci RIMANE

2
M
d 2BAC)(2mi)S

M = -4pS(t)

-A E Sparita LA DIPENDENZA DA n ! MENOMALE
,

PERCHE Avevamo G . 5 Visto CHE A(t)
E LA stessa per tutti gli storia

La FASE H A Ancora una sua importanza

però ! OTTENIAMO Alt) &verse per valor

R R & VERSIo

riscriviamo

2

= -Al



Analisi dimensionale :

[B][A] ~mi (AS
,

Ramsi 21]
T

[R] Kg Rg

= (1) = 52

&A POTREBBE ESSERE UNA FREQUENZA AL
&

QUADRAFO
.

LA SOLUZIONE DELLA EDO E

A(t) = Ase
+at

MA vero

==
w-

ut
= -w-S(t)

C NELL Eso avrer

- -A(t) =- (S(t)

Trovo

m = m(= (
8una SOSTANZI ALMENTE 40 L'EQUAZIONE DEL

OSCILLATORE Armoni co

2

E E
-
m(r)S(t)

CHE E L'EQUAZIONE CHE DESCRIVE il Moto

D M Afori.

Quindi Abbiamo

A(t) = As eiut



w(m) = 2 ri
Go i Fa+ CIG w = w(r) E Molto
&

IMPORTANTE Percie For quando anard

N r Mi Dar LA RELAZIONE 2↑

DISPERSIONE CHE COLLEGA LA Variabile E
1241 variabile

p.

Ho o OSCILLATOR Armonic E il parametro

K CHE M DA Cose DIVERSI
·

Paro SE Fisso A E R IDENTIFICO &
O C

Sond SOLUZIONE DEL M O problema 214E

CHIAMO Modo VIBRAZIONALE
.

Le DIVERSE SOLUZION DEL 410 problema

Si Differenziano sow Per /L VALORE A

K
. Fissato L Valore D R 30 Con CI4E

FREQUENZA S +A OSCICLANDO l'atomo .

Analizziamo MEGLO w(R)
.

PER prima COSA Notiamo CHE Valor 2

2
2 DESCRVONOR CHE afferiscono 2 L ↳

Stesso Modo Vibrazionale :

ri = m+ e via - ( +2)a = ma + n

= f + 2+

E QUIND

&
:%

= g

= (p +2+ )
= g
-g - -d

C
.

V
.

D
.

Possiamo Graficare w(r)

wa
&

i i↑

↑

- !z
=> &

-

-

!
&---------------- - - - -- - -

↑ Im!! ! : :
N ↑ f

2FrL o Ko #a za ki ut/a- 2



Guardando SEMPLICEMENTE In Grafico Sembra

NON esserci OrriSPONDENZA BUNIVOCA TRA

un Valore 3 R & UNA SOLUZIONE
- /

roiche, PER un Valore D w(r) CQUIND
UNA SOLUZIONE ( Ho Più Valor 2 R

Foss . BU
.
Per Quest valor D R

Sono Spazio / D un Fa+forz 27 E

corE Visto Poco Sopra QUEST

CPOTENZIALMENTE u) vocor 2 K DANNO

SOLUZIONI CHE affeRSCONO I una

FASE ·C 2 LIVANDE
·

Quind DANNO LA

STESSA cosa, ↳ STESSO roso VIBRAZIONALE.

Quindi PER caratterizzare L mio problema

posso NON STUDIARE Ke (00 , +oo) ,
ma

posso CONCENTRARM sow so un Intervallo

Di R come IDENTIFICATIVI ai ros

VIBRAZIONAL Significativamente (fisicamente)
avarsi Tra Loro

.

& w

: I
G

(*) : 1 zona 2

↑
-

Briclovin (BZ)
↑

↑

S T* a
K

in &wasto INTERVALLO VEDIAMO LA periodicina

D w Nell Spazio DELLE k
,

che

NON E w Spazio fisico
,

-A GLI

Porta COMUNQUE proprieta D periodicità .

Dall'andamento Sopra Vedo CHE I Mic

SISTEMA Fisico PER & Versi Valor 2 1

OSCILLA CN Valor Divers D w CHE

possono Andare DA ② Finc 13 un

VALORE Massimo

u
MAX

- fü
OR+ RE -L 8 UALE Cfissata B M) Gui stori

Non POSSONO vibrare
.

Tu+= LE possibil Vibrazioni Del CRISTALLO

STANNE N QUELL'INTERVALLO .



Per k = 0 Abbiamo un no VIBRAZIONALE

A Bassissima FREQUENZA 1 -10) E ~ Lu

Gui ATori VIBRANO TUTT ~ Fase Tra

Loro RoC14E w SH 1+ 2 BASE
S

Ra
& -I R -20

A MANO A MANE CHE M sposto SA

k =0
,

A DIFFERENZA 2 Fase AUMENTO

CRESCE LA FREQUENZA
.

S r= IL SINGow Ator vibra alla

massima Frequenza Possibile E L'atomo

Successivo VIBRA con UNA Differenza &

FASE

0 = ma = =a = = +

ovvero Sono N OPPOSIZIONE 2 Fase
. Onde

FA++E Cosi
,

Quind -- K - * &
Si HANNO

ONDE STAZIONAME .

Possiamo INCIE a TERMINARE La velocità Ar

propagazione *L roso vibrazionale (velocità
D Gruppo)

.

La CALCOLIAMO PER ↑ o quindi ke[0 , a JS

Vg-ur)Or

-
- 2 cor
= a p cos

-Ques E LA "Pendenza DELLA
Curva w(R) .

SE LA calcolossimo per R40
,

OssiA

con rc(- *a , 0] Uscirebbe UN SIGNO

MENO .



NoTA CHE NOTA Vg Puor VEDERE BENE

Che PER R= => Ug
= 0 = onde stazioname

In Pr per R -20 = u Andamento ~ Lineare

& possiamo VEDERE CIPE LE ONDE SONORE

Sono · N QUELLA ZONA .

con 4 -0
+

abbiamo ma, e abbiamo

UNA relazione Lineare

~ im =2 im( ~2
QUIND

Velocita

S -a Us # DeL Suono

in UN

MATERIALE

GENERALMENTE ABBIAMO anj E 8 VIN2

L'INTERVALLO 2 R E

(-öm", mi]
zm

So CHE v ~ 10 Ta LA VELCi DEL
S

SUONO N A2/A E re Un Solido E
3m

OMoltiplicata Per 10
S

-WIND us-18 /A

LA FREQUENZA DELLE ONDE SONORE E
2 - 102Hz

SE LE ONDE SONORE LE Modellizziamo come

ONDE PIANE possiamo Trovare LA LUNGHEZZA

D'ONDA Caratteristica DELLE ONDE Sonore

A

v = Ju = ) = m 2 10 m

ot A

E L Valore caratteristico del corrispondente

Numero D'ONDA E

2

- 100 m= - -

10m

QUIND LA # DELLE ONDE SONORE n

Un Materia STA In Un Intorno



piccolissimo d 0

*
UNDE A

bassissima frequenza

MA LA Di

/
=(

Grand Vg

- Possibile

⑧ ↳

-io "in E 0mi

os LA Velocità DEL SUONO E LA Massima

Velocita 2 propagazione CHE HANNO

LE VIBRAZION Is Un CRISTALLO .

S Questo punto &IND Abbiamo

UN Modello CLASSICO SODDISFACENTE
I

MA come Si FA sempre
,

dobbiamo

QUANTIZZARE -Upto .

Se QUANTIZZIAMO ↑ Mod , VIBRAZIONAL

Associano -D OGNI Modo un quanto 2

VIBRAZIONE CHE CHIAMIAMO Fonone
,

cite

Sono PARTICELLE BOSONICHE
.

Nota L'analogia che possiamo fare E con
&
&

LA QUANTIZZAZIONE DELL'OSCILLATORE

Armonico
.

QUIND 8villo CHE SUCCEDE :

& roso Vibrazionale & VALORE D w-

# Energia caratteristica dei fonon

Corrispondent En = tu

↑ FONON , SONO GOVERNATI Da Una STATISTICA
-&LA STATISTICA Ar Bose-Einstein

,
che come

studieremo r DCE CHE L Mondo
&

E Popolato DA un Numero (Quantizzato)
D FONONI :

= En(w + z) = hw(m + i)EmmaAUMENTANDO Aumenta il Numeroa FONONI o



ricordiamo CHE PER Fissare UNA SOLUZIONE

DOVEVAMO Dare R E L'ampiezza S 0 o

Dato So -> Identifica UN M = numero a fotoni

AD UNA CERTA FREQUENZA

bealmente Possiamo PENSARE :

CRISTALLO
- GaS A

FONON I

& · 6 o↑

⑧ · ·

6:⑧· d

·

06
O

ATori 2 Insieme 2

Massa M E
FONONI (PARTICELLE

Nel repico2 Busoniche)

NOTA Far ATTENZIONE perch LE PARTICELLE 2
&
&

MASSA M CIDE IDENTIFICHIAMO NEL

CRISTALLO LEGAT DA MOLLE Sono

SVERSE ALLE PARTICELLE BOSONICHE

(FONONI) CHE Immaginiamo NEL GAS.

↑ FONON / CQUANT a Energia vibrazionale)
possono Avere STESSA Energia

,
quind

FREQUENZA
,

E Appartengono 10 Stesso

Modo Vibrazionale ; oppure Hanno FREQUENZE

DIVERSE .

La Spettro 2 Frequenze possibileder

↑ Foron , E sempre [0 , Wrsx] ·

&o parliamo & Gas [D Fononi) Non Per

ELEVARC CHIS So *VE 4x sow Per
/

INDICARE un Insieme 2 Particelle

VINCOLATO A STARE Il UNA SCATOLA.


