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Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger
“Particula presa em uma caixa V(x) = 0 (poco infinito)”

Exemplo seria uma molécula

d ZW(X) _ 2m i =x-"i§_caslgl

—-—Ew(X «
dx® h* V() »

0(6) = V3o (20)

para n=1,3,5,...
() = /2/a- sen (E$) bo s/ sin B
para n=2,4,6,... ! = — e
E = o n? h* /M—:r{ |
2ma? E= 8ma’ n "t s : i
para n=1,2,34,... V=0

A menor energia possivel ndo é zero!



Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

“Particula presa em um poco finito quadrado

d*y (X) 2m
— =T Ep(X)
dx h
« Uma situacdo mais realista do que o poco infinito a f = ]

« Potencial representaria uma particula presa (chamado
estado ligado:
« néutron em um estado ligado no nudcleo
« Elétron em um atomo e que pode se desprender

(atomo ionizado) @ @ @

Vo Xx<-a regiao 1 o T g :
V(X) = 0 -a<x<a regido 2
Vo x<-a regido 1




Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

“Analise Qualitativa das solucoes da Equacao de Schrddinger”

Permite obter caracteristicas das funcdes de onde que sdo solucbes da um dado problema

72 d2y () o
- +V (X X)=Ew(Xx | dy _2m 5 agnl
2m  dx® (X (x) w(X) | & % [V -Ey
dw(x) 2m T
= V X _E X 'Ea V(x)

ale[e
R
wix)

1) V(x) > E: temos que d’y (x) tem mesmo sinal de (X) |
dXZ W

Se (X) > () concavidade ¢ voltada para cima (concava)

Se ‘//(X) < 0 concavidade é voltada para baixo (convexa) /_\i

]
[Fix) = E]=07[}
1




Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

“Analise Qualitativa das solucoes da Equacao de Schrddinger”

Permite obter caracteristicas das funcdes de onde que sdo solucbes da um dado problema

hz dZW(X) 72 5
- +V (X X) = E X | ¢ w 2m
om o YOWO=EV() | Sl -ly
2 ?
U 2 (- El (9 \ /

080

2) V(X) < E: temos que dz':”(x)tem sinal contrarioy (X) ¢ | ;
dXZ W E Regido 2 i

\
"
i

Se W(X) <0 concavidade ¢ voltada para baixo |
P /\ \_/

[Fix) - E] ﬂ[l’i.x} El-c:ﬂ

Se '//(X) >0 concavidade é voltada para cima



Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

“Analise Qualitativa das solucoes da Equacao de Schrddinger”

Permite obter caracteristicas das funcdes de onde que sdo solucbes da um dado problema

P IV v gy (x) = Ey ()
2m  dx
U 2 (- El (9

3) V(x) > E: temos que 9 ¥ ()
dx

tem mesmo sinal v (X)

Temos certos valores de energia como solucao para essa
equacao

Energia —=

d 2’(/} 2m

2
ax”

[V(x) Ely

v

gele

wix)

Regiio 1 : Regido 2 Regido 3
I

\/i/\\/

/\\//\

|[V(x) £|>0(V(x) E|<o Vx)-E1>0
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Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

“Analise Qualitativa das solucoes da Equacao de Schrddinger”
Permite obter caracteristicas das funcdes de onde que sdo solucbes da um dado problema

> 492 (12'1/1=2m Vi -E|
IV pg=Epy | a0
2m dx T
2 'E" Vix)
d (;/:(EX) _ 2m [V(X) E] (X) 3 \ K

vele
0 j@x

Temos certos valores de energia como solucao para essa equacao

wixl

A e e 31 i!cl:_l_::i.._'u
_: Qﬂi:-‘n ﬂ,nvt.n:..a W thes Hd'h
-*'E Fixh

o

a E, Energia quantizada




Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

“Analise Qualitativa das solucoes da Equacao de Schrddinger”
Permite obter caracteristicas das funcdes de onde que sdo solucbes da um dado problema

AV o0 =Ep)
2m  dx

d l//(X) 2m

dXZ [V(X) E]I/I(X) h\/

Quando E > V(x) para qualguer valor de
x> X" e possivel encontra uma solucao paraW(X) ) ﬁﬁﬂ et e
para qualquer valor de energia, formando f? ’t —

uma distribuicao continua de valores de /

K- |
energia do sistema i Xgﬁ
£,

_l.-—'—_
="F,_ Vil




Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

“Particula presa em um poco finito quadrado

n* dy(x) A1 B
> Vo (X) = Ey(X) : y
S 2m X : )
Uma situacao mais realista do que o poco infinito |
Potencial representaria uma particula presa (chamado e -V
estado ligado: o

« néutron em um estado ligado no nucleo
« Elétron em um atomo e que pode se desprender

(4&tomo ionizado) @ @ @ E
Vo x<0 regiao 1
V (X) = 0 O<x<a regiao 2
Vo Xx>a regido 3 0 a

Regido 1e 3 d%w (X ~2m 2m(V, — E)
PSR EVw ) k- J2m
(x) dx h
d e v w,(X) = Aele +Be™  yy(x)=Fe

kyX

+Ge ™
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Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

“Particula presa em um poco finito quadrado

Vo x<0 regido 1 ;’ .
V(x)= 0 O<x<a regiso 2 i
Vo x>a regiao 3 \ £
Regido 2 — dentro do poco B
d?w(x)  2m . V2mE h
=-——Ew(x) %= —
dx” 72 7

v, (X) = Csenk,x+ Dcosk,x

Aqui ndo conseguimos exigir que a funcdo de onda se anule nas fronteiras 0 ‘a

v, (X) = Ae" + Be ™
1) Condicao de finitude

W, (X) = Fe' +Ge™

X — o0, (X) -0
X — —o0,1/(X) > 0
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Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

“Particula presa em um poco finito quadrado

v (X) = et Regizo 1 k J2m(v,—E) é .
l//3(X) = Ge ™ Regido 3 b 7] L | g
v2mE | r, i
w,(x) =Csenk,x+ Dcosk,X  Regiso2 K,= -

e —— Ve =  ———

2) Condicao de continuidade a funcéo e de sua

derivada @ @ G
Wl(x:O) — WZ(X:O)

WZ(x:a) = W3(x:a) dx Yix=0) = dx ¥ 2(x=0)
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Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

“Particula presa em um poco finito quadrado

Filxy

()= A Regitol  PmUCE) ey
.

k
w,(X) =Ge™™  Regido3 i E
V2mE
v, (x) = Csenk,x+ Dcosk,x Regido2 Kk, = ;n ®'_ @ @ :
0 a

2) Condicao de continuidade a funcao

Wix=0) = Vo x=0)

. WZ(x=a) — '7”3(X=a)
Ae” =Csen0O+ DcosO

Csenk,a+ Dcosk,a = Ge "

A=D
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Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

“Particula presa em um poco finito quadrado

Filxy

p)=het Rl mGE) o
w,(X) =Ge™™  Regido3 1 i E
v2mE |
v, (X) =Csenk,x+ Dcosk,x Regido2 Kk, = i;n @'_ @ @ :
0 a

2) Condicao de continuidade da derivada da funcao

d d
& l//l(x=0) — & W2(x=0)

k,A=Ck, cosO— Dk,senO

k,A = CKk, d d

o Vox=a) = 2 VWsx=
dX 2(x=a) dX 3(x=a)

Ck2 COS k2a — Dkzsenkza — _lee—kla
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“Particula presa em um poco finito quadrado

Filxy

()= A Regitol  PmUCE) ey
.

K
w,(X) =Ge™™  Regido3 h E
V2mE |
v, (X) =Csenk,x+ Dcosk,x Regido2 Kk, = - @'_ @ @
0 a
A=D | KA=Ck;| Csenk,a+ Dcosk,a=Ge
k, C Ck, cosk,a— Dk,senk,a = —k,Ge ™
Isto esta relacionado a profundidade do pogo (Vo) e k—l cosk,a —senk,a K
com a largura do poco (a) 7 =2
E esta relacéo so pode ser satisfeita para certos 1 senk,a+cosk,a K,

valores de E. A solucdo nao pode ser resolvida Kk,
explicitamente para E. Deve ser obtida pelo método (_/

geométrico.



