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Molekula cpavku

*Sumarny vzorec: NH,

;Cpavok - pyramidalna molekula.

*Existuju dva ekvivalentné stavy: Atom dusika nad alebo pod rovinou tvorenou
troma atomami vodika.




Molekula ¢pavku Il

*Molekula sa nachadza v metastabilnom
stave, zakladny stav je degenerovany.

”Zi/\" Spontanne narusenie symetrie

*Dve rovnocenné polohy atdmu dusiku
oddelené bariérou

*KaZdy zo zakladnych stavov ma mensiu energiu ako ZS planarnej molekuly (BF;)

*Subor oboch (vSetkych) rovnovaznych stavov ma uplnu symetriu (zhodnu s planarnou
molekulou)

Cpavok md dve minima potencialnej energie, medzi ktorymi je kvantova bariéra, ktora
dovoluje tunelovanie medzi oboma stavmi.

*Nestacionarne stavy




Pyramidalna molekula ¢pavku

*Mozny sp6sob vysvetlenia — sp3 hybridizacia
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Pyrarmdalna molelula MH Planarna melekula BE
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*Volny elektrénovy par dusiku spésobuje pyramidalne usporiadanie molekuly NH; v
priestore.




Sp3 hybridizacia




Tvar molekuly NH,




Grupa symetrie molekuly NH,

*C,, - Trojcetna rotacna osa a 3 zrkadlenia.
*Grupa symetrie urCuje tvar normalnych kmitov.
*Molekula ma 12 stupnov volnosti.

* 3 translacie, 3 rotacie a 6 normalnych kmitov.




Normalne kmity NH,

Symetria A,, osova Symetria E, 2x degenerovana
Ay) vailAg) va(E) valE)

*Symetria A, je taktiez symetriou tunelového preskoku atému N.

Kmity urCené experimentalne

kmit vinodet [em | vinova dizka [zm] Dublet [cm™ ]
Vi 950,0 10,5 931.58 968.08
V2 1627,5 6,1
V3 3336,0 3,0 33359 3337.5
V4 3414,0 2.9




Tunelovanie v NH,

U,

Uyt - -

W

*Klasicka fyzika — pri energiach E<U, su obe potencialove jamy oddelené.

* kvantovo — stav |D> moZe prenikat do stavu |H> a naopak. Stavy su nestacionarne.




Modelovy vypocet
RieSenie 1D Schrodingerovej rovnice s potencialnou energiou U(x)

1
U(x) = Emm%{lxl — h)?

Kde m je redukovand hmotnost

3MMmy

m =
3mpy + my

Vyska bariéry je teda (pre x = 0)

1
U(x) = 2 mw3h?

Na kazdej polpriamke x<0, x>0 prechadza Schrodingerdva rovnica na posunuty harmonicky

oscilator
h d*¥ 1 N )
_ﬂﬁ+fﬂlw“{3_h) V= E'ly, X < (0

h d?¥ 1, ,
_ﬁd.}fz +§H"IUJ{](K+}1) ¥ =EY, x>0




Modelovy vypocet - pokraCovanie

Pre obecnu hodnotu energie su Schrodingerdvej rovnice tzv. funkcie parabolického cylindra

I I N 2w 1
T 2mwq It P 482

Partikularne riesSenie so spravnou asymptotikou pri & -> 0 je

1, 1
D__1®=e 2§21+ 0E™)
2

Systém je symetricky voci pociatku, riesenia su teda parne alebo neparne.
Zositie rieseni prex=0

W (E=0-0)=P,(E=0+0), ¥ (E=0-0)= ¥, (E=0+0)

Y E<0)=D__ 1(=5+n), Yi@€>0=xD 1(+5—n)
2 2
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2maw,

N




Bezrozmern:a energia

Stiepenie energetickych hladin
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Bezrozmerna Sirka bariéry




Modelovy vypocet — iny sposob
Skumanie dynamiky systému ako dynamiky dvoch navzajom spojenych stavov.
Do (%) = HI¥), [¥)eno = %)
Systém je dvojstavovy
|¥) = cp (D)D) + ex(0)|H)
|¥o) = cp(0)|D)+ ¢y (0)[H)
Normovacia podmienka

1 = |cpl® + |eyl*

Systém viazanych rovnic pre koeficienty ekvivalentny so Schrédingerovou rovnicou

%,
l.-hECD (t) = Hppep(t) + Hpyoy (t)

d
fhacﬁ(f) = Hypep (t) + Hyyey (t)
Hpp = Hyy = Ey

HDH:HHD:_K’ H}D




Modelovy vypocet — iny sposob |l

Stacionarne stavy

c,p = C,pe Eat/h =84  B=DH
1 _iEgt
IS}y=22e & (|ID)+|H)), Es=E;—K

1 _iEgt
Ay =2 2e B (ID)—|H), Ea=E+K

Casovo zavislé riedenie zaé¢inajuce stavom | D>

iEqt

W)=¢e & {|D)cos(Kt/h)— |H)sin (Kt/h)}

1 y
lcp|? = E(l + cos (2Kt /h)) Stiepenie hladin

lcy |2 = %(1 — cos (2Kt /h))

E —« 2K

0 N
2K 2m 1K R
h T =h/
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Stiepenie energetickych hladin II

A E
*Degenerované hladiny sa rozstiepia
(2 rezimy — nad bariérou a pod bariérou)
*Rozstiepenie je vyraznejsie pre vyssie
energie.
f *Jednému stavu odpoveda parna a druhému
\ R / neparna vinova funkcia.
o 2l BN /
MIVEerzia
antisymetricka
# \_/ - \/ﬁ symetricka
X
1 Dublet — rozstiepenie hladiny okolo 950 cm™
36 cm T 036 cm?

Mikrovinny prechod — rozstiepenie 0 0,79 cm™
-1 \'4 7 N . ’ Ve
0,79 em T v ilom ma pévod inverzna Ciara




