Molekularezgések

(Csak az errdl sz0lo6 el6adason van ra sziikség)
N db atombol allé6 molekula

k-adik atom tomege: my

k-adik atom egyensilyi pozicioja: x(k); komponensei: z,(k) a = 1,2,3

k-adik atom elmozdulasa: w(k); komponensei: u,(k) a =1,2,3

Potencialis energia kis elmozdulasokra:
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Uj koordinatak bevezetésével kitranszformaljuk a tomegeket:
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Ansatz:

wo (k) = Ceq(k)e™!

ahol e, (k) egy 3N elemd modusvektor komponense.
Ezzel a mozgasegyenlet:

wea(k) = 3 Dag(k, K')es(K)
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Sajatérték-probléma — 3N db wj sajatérték és eq(k[j) sajatvektor.
Sajatvektorok ortonormalt teljes rendszert alkotnak:

kzea(kU)ea(kU') = 0jj (11)
> ealkli)es(k'|7) = dapdr (12)
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Normalkoordinéaték, ¢;, 7 =1,2,...,3N:
qj = kZ ea(k|j)wa (k) (13)
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Diagonalizaljak a Hamilton-fiiggvényt:
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