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Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

Esperamos que a Equacao de Schrodinger incorpore os seguintes
principios fundamentais:
e A conservacao de energia:
« Ahipotese de De Broglie: mecanica quantica esta especificamente
relacionada a particulas gue mostram distintas propriedades de ondas.
O principio de conservacao de energia e definido pela equacao:
2
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Para uma funcao de onda dependente de X e t W(X’ t)

Equacao de Schrddinger dependente do tempo

he 0% (X,1) oy (X,1)
+V (X, (X, t) =1k
T (X, Dy (x,t) = -




Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

Equacao de Schrodinger independente do tempo

Geralmente estudaremos 0s casos que correspondem a situacoes de onda
estacionaria:
atomo de hidrogénio,
Particulas em uma caixa
Oscilador harmonico
Nestes casos o potencial V nao depende explicitamente do tempo
V(x,1)=V(x) — Utilizaremos neste caso a ideia de separacdo de variaveis:

P =p (04
pt)=e"  W)=p(x)e’

VO Ly gy () = B9
2m dx
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Equacao de Schrodinger independente do tempo
A densidade de probabilidade neste caso: :

Y0 =p(xe "
P(x,t)dx =¥ (x,t)¥(x,t)dx

P(x,t)dx = W*(X)e%Etw(X)e_%Eth
P(x,t)dx =y (X)w(x)dx

Ou seja nao depende do tempo. Essas solucoes sao chamadas de estados
estacionarios
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Funcao de onda de uma particula em uma caixa

Uma particula de massa m desloca-se nesse sistema
Condic0es para a funcdo de onda:
« Dentro da caixa V(x) = 0, fora V(x)=infinito
« Como a particula esta confinada dentro da caixa
0< x <L esperamos que a y(x) =0fora da caixa
» Estao de acordo com a Eg. de Schroedinger que
diz que a funcéo deve ser finita dentro da caixa e
a funcéo deve ser zero quando V(x) é infinito.
« A funcédo de onda deve ser continua para ser uma
solucdo matematica da Eq. De Schrodinger. Entéo
(X) =0 nas fronteiras das regides x=0 e x=L

» Finalmente a derivada da funcédo de onda deve ser
também continua — somente teremos nos nas paredes
dada a descontinuidade da primeira derivada.




Propriedades necessarias as autofuncoes:

dy(x)
dx

(X) deve ser finita deve ser finita

W(X) deve ser univoca d "”(X) deve ser univoca

dx

W(X) deve ser continua d W(X)deve ser continua

dx
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Particuladentrodacaixa 0<x<L
Dentro da caixa V(x) = 0, fora V(x)=infinito

2 2
AV g0 =Epx) 7 4 ()
2m - dx 2m  dx’

A equacao de onda que satisfaz esta a eq. De Schrodinger poderia

Ser: e
w(X)=Ae
1) E continua e possui derivada primeira continua
2) Problema: essa funcao de onda nao satisfaz as con%figﬁes de
contorno em que a funcéo deve ser zero em x=0 e x=L
x=0=y(0)=Ae"=A 5@ sera zero se A=0, ai a funcéo de onda
x=L=y(L)=Ae" seria zero e nao existiria nenhuma particula

Para sair disto precisamos lembrar que para um estad (X) _ Aleikx +®

estacionario podemos ter uma superposicao de ondas :

=Ew(X)

d l//(X) — ikAeikx
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Particula dentro dacaixa 0<x<L  w(x)=Ae"™ +Ae™
w(X) = A [coskx) +isen(kx) |+ A, [cos(kx) +isen(—kx) ]
w(X) = A [coskx) +isen(kx) |+ A, [cos(kx) —isen(kx)]
w(X) = (A + A,)coskx+I1(A — A,)senkx

Z =:o_:;2 w(0)=A +A, =0 w(X) = 2iA senkx = Csenkx

A funcéo de onda de estados estacionarios

w(0)=0 g :
x=L KL — ns Paraaparticuladentroda caixa

K = N7 Os niveis de energia: p, = h _nh

L A, 2L

2
a=27%_2L n_123.. E%an
Kk n 8mL=2




“Particula presa em uma caixa V(x) = 0 (poco infinito)”

3 3 Cuidado neste caso temos
Exemplo seria uma moléculg —— < x < — | €= que ter solugGes para n
impar e para n par
2 2 par ep p
d’w(x)  2m Eu (%) o =E cos i
T2 122 )
dx n '%\//\\/’F x Rz 9E,
n
U(x) =+/2/a- cos (—:r)
a
para n=1,3,5,...
nw T 2w
%(3’3) -V /a Sen (—:]C) b2 =/ sin 555
a _% n=
para n=2,4.6,... — =L A
949 ) =ﬁm’f—
2
E:ﬂ'h 2 c_ h n2 /—\ x L )
2ma? ~amal — : 3
para n=1,2,34,...

A menor energia possivel ndo é zero!
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“Particula presa em um poco finito quadrado

d*y (X 2m | |
éig L ——z Ev(Y) i
« Uma situacao mais realista do que o pogo |
infinito v
 Potencial representaria uma particula e
presa (chamado estado ligado: BETIRE: WO R
 néutron em um estado ligado no
nucleo @ @ @
 Elétron em um atomo e que pode se —

desprender (atomo ionizado)

Vo x<0 regido 1
V (X) = 0 O<x<a regiao 2
Vo Xx>a regido 3
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“Analise Qualitativa das solucoes da Equacao de Schrodinger”

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

n* d*y(x) Py 2
— +V (X (X) = Ew (X all A
PSRN (Xw (X) = Ew(X) | =~ Vo) -Ely

T
Y0200y 9 - Ey \ b
dx® 5
9jcfo |
Regiao 1 ) o . T
V(x) > E: temos que d(;f(ﬁx) tem mesmo sinal de W(X) s |

Se w(X) > () concavidade é voltada para cima (concava)

se W (X) <0 concavidade ¢ voltada para baixo (convexa) 7N

i
[F(x) = E] =0
1
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“Analise Qualitativa das solucoes da Equacao de Schrodinger”

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

ne dy(x) Py 2
- +V (X)) (X) = Ew (X (s
PP (X (x) = Ey(x) | 2 =7 v -Ey
T
VO My (-l \ b i
dx’ 5
OO 5
Regi&o 2 s ‘

2 wix)
V(X) < E: temos que d "”EX) tem sinal contrario y/(X) ] R |
dx u )

Se W(X) <0 concavidade é voltada para baixo

/\\_/

i I
[¥Fix) - E] >0 [Fix)- E]<0)
1 1

Se W(X) >0 concavidade é voltada para cima
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“Analise Qualitativa das solucoes da Equacao de Schrodinger”

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

> 4o (121,// 7m V(x)-E
ray EX) NOWW=Ep | e O
2m  dx T
= Vx)
dx? N
9. @
Regiao 3 2 i LA ;
V(X) > E: temos que d l//gX) Resi‘ol:i Regido 2 E Regifo 3
dx \/e/\;\\/
tem mesmo sinal  y/(X) °
Temos certos valores de energia como solucao para essa /\ \/ ;/\

equagao v - El>0(V(x) E1<0} V)~ £1>0
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“Analise Qualitativa das solucoes da Equacao de Schrodinger”

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

2 49 (121/1 2m G
72 d yxgx) VW) = Ev() L =2V -Ely
2m  dx T
d Ogs((x) 2m[v 0-Epx) - \ /

0
Temos certos valores de energia como solucao para essa equacao

wixd

e E Ll i!cl:_l_::i.._'u
.:Hﬂi:-'iﬂmw;- hn.ﬂs

-""_E F"[.::l

e

& 5 Energia quantizada
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“Analise Qualitativa das solucoes da Equacao de Schrodinger”

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

P99y (0 = B0
2m dx

dzl//(X) 2m
e [\/(x) EJy(x)

Quando E > V(x) para qualguer valor de
x> X~ é possivel encontra uma solucdo para{/
para qualquer valor de energia, formando

uma distribuicdo continua de valores de
energia do sistema

El
EI L ]
T . \
L] _
(X) ' #'3*!-5-' (A i
AL LR '.'!I'LLF: w_}.u-
Frﬂ"t . —= E, V=




