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Vod́ıková molekula

Uvažujme ř́ıdký plyn vod́ıkových molekul při ńızké teplotě. Při dostatečně
ńızkých teplotách se z vnitřńıch stupň̊u volnosti projevuj́ı jenom rotačńı
a tedy př́ıspěvek vibračńıch stupň̊u volnosti je zanedbatelný. Daľśı zjed-
nodušeńı plyne z toho, že elektrony jsou mnohem lehč́ı než protony, tud́ıž
jejich př́ıspěvek k rotačńı energii je taktéž zanedbatelný. Dále budeme mo-
lekulu vod́ıku považovat za systém dvou proton̊u v konstantńı vzdálenosti
od sebe. Protony jsou fermiony se spinem 1/2, a proto velikost celkového
spinu molekuly může být bud’ S = 0 (singlet) nebo S = 1 (triplet). Vlnová
funkce popisuj́ıćı celou molekulu je pak direktńım součinem prostorové části
(v bázi charakterizované orbitálńım impulsmomentem L) a spinové části. Vl-
nová funkce molekuly vod́ıku s orbitálńım impulsmomentem L a celkovým
spinem S má paritu (−1)L+S−1. Podmı́nka antisymetrie vlnové funkce v̊uči
záměně proton̊u (a tedy v tomto př́ıpadě i v̊uči prostorové inverzi) vyžaduje,
aby stav s celkovým spinem S = 0 měl sudý orbitálńı impulsmoment L a
naopak.

• Spoč́ıtejte poměr zastoupeńı singletńıho a tripletńıho stavu. Napǐste
obecný výraz a ten explicitně vyhodnot’te pro ńızké a vysoké teploty.

• Spoč́ıtejte tepelnou kapacitu jedné molekuly v jednotlivých stavech cel-
kového spinu (S = 0 a S = 1) a vykreslete jejich grafy v ńızkoteplotńı
oblasti, dost velké na to, abyste u jedné z křivek uviděli lokálńı maxi-
mum. (Na tuto podúlohu můžete potřebovat numericky spoč́ıtat pat-
řičné sumy do dostatečně vysokého řádu.)


