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1. Harmonisen vérihtelijin poikkeaman odotusarvo

Ensimméisisséd harjoituksessa ja mychemmin kurssilla ndhdéén, ettd jos x on CO-molekyylin
atomien poikkeama tasapainoasemasta, silloin alimman vérdhdystilan normitettu aaltofunktio

on muotoa:

22

¥(z) = (am?)2e a2

Laske atomien keskimé#arainen poikkeama tasapainoasemasta. Kayko saamasi tulos jarkeen?

Ratkaisu:

Mité tehtivissd pitidisi tehda?
Odotusarvon suureelle €2, jota vastaa operaattori §2, saadaan aina laskettua yhtalolla

<m=lme,

missd 1 on tilan normitettu aaltofunktio. Odotusarvo kertoo mittaustulosten keskiarvon,
jos sama kvanttimekaaninen mittaus toistetaan suurelle méérille identtisié systeemeja.

Tehtéavassd halutaan laskea odotusarvo poikkeamalle tasapainoasemasta eli x:n odotusar-
vo (z) annetulle aaltofunktiolle. Tavallisen paikkaoperaattorin tapaan poikkeamaa vastaava
operaattori on £ = x. Ratkaisemiseksi on siis integroitava odotusarvon mééritelméa annet-

tua aaltofunktiota

1 z?

Y(x) = (am?) 7e 22

hyodyntéen.

Odotusarvointegraalin laskeminen:
Sijoitetaan edelld mainitut aaltofunktio ja operaattori paikalleen integraaliin:

() = [ Y zpdr
7'1 o0 362
Ty = / xe o2dx
arl/2 |
Integraalissa e¥ on ulkofunktio ja y = —2—2 on sisidfunktio. Lasketaan integraali suoraan

muokkaamalla ulkofunktion eteen sisidfunktion derivaattas:

A 1 o0 2 a?\ _a?
@ = / ) () (_2) e

Lasketaan integraali auki:

1 o a?
AN = -2
&) = anl/2 < 2 ) /e do
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Kun z — +o00, funktio ¢ aZ léhestyy nollaa, ts. e oz 0. Niinpé integraali tuottaa arvon
nolla seké ylé- ettd alarajalla:

(#=0-0=0

Lopputuloksen tulkinta ja mielekkyys:

Tuloksen mukaan odotusarvo viridhtelevian CO-molekyylin sidospituudelle on sidoksen ta-
sapainopituus eli pituus, jossa poikkeama tasapainoasemasta on nolla. Tamé vaikuttaa jér-
kevalta. Mielekkyyttd voidaan arvioida myos piirtdmaéalld todennékoisyystiheyden kuvaaja.
Se ndyttda talta:

2
|

Kuten havaitaan, on se symmetrinen nollan ympérilld, joten on jirkevéi, ettd odotusarvo
on nolla.




