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演習１ 

水素原子の分極率 zzα を計算する。分極率 ( , , , )tu t u x y zα = の定義は次式である。 
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ここで ( , , )tF t x y z= は t 方向の電場強度である。 z 方向の電場 zF の下にある水素原子のシュレー

ディンガー方程式は次式とする。 
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電場の存在しない場合の水素原子の規格化された２種類の解を示す。 
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(i) １個の 210 ( ;0)Φ r のみを無摂動系の励起状態として、摂動論を使って分極率を計算せよ。 

(ii) 次の関数を試行関数として変分法を使って分極率を計算せよ。 

   1 100 2 210( ; ) ( ;0) ( ;0)zF c cΦ = Φ + Φr r r  

但し、次式が成立している。 
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積分 
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公式 
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計算値 

4.5zzα ≈  atomic unit （ 0(4 ) 1ee m πε= = = = ） 

 

３番目の解：計算精度を高めるために使う。 
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演習２ 

２個の水素原子が共通の電場下 zF に独立に存在する場合のエネルギー  
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２つの水素原子は独立であるので波動関数は次式となる。 

     1 2 R 1 L 2( , ; ) ( ; ) ( ; )z z zF F Fr r r rΦ = Φ Φ  

電場の存在しない場合の解 R ( ;0)rΦ と L( ;0)rΦ は前項で定義した通りである。 

＜摂動法＞ 

以下の３つの波動関数は無摂動系の解である。 
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これら３個の波動関数で２次までの摂動エネルギーを計算せよ。 

＜変分法＞ 

試行関数を以下のように決める。 
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係数は波動関数が規格化されるように決める。 
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エネルギーを計算せよ。 


