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A equacao de Schrodinger em 3D

Extensdo do que fizemos em 1D: p?/2m + V(x,y,z) = E. Com

2 2 2 2
P__P*Pi*P Usando: p.——in-L; p.——in-L; p ——in2

2m 2m x dy ) dz

/S R R &
Ficamos com: - +—+ +V(x,y, 209 =E
2m(8x2 P 8Z2)w (X, y,2)y = Ey
S R
Lembrando que ¥ = y/(x,),z) e o Laplaciano: V? =— +— +—
ox~ dy~ oz

2

A eq. independente do tempo: —;—V2w+ V(x,y,2)y = Ey
m

A interpretacao probabilistica, nesse caso, envolve a integracao

sobre um elemento de volume: dV = dxdydz. A probabilidade de

se encontrar a particula, no instante r em torno do ponto (x,y,z) é
oV

2
dada por: \W(x,y,z,t]zdxdydz, com: —;l_vzqur V(i)W = ih?
m
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O poco quadrado em 3D

A eq. de Schrodinger em 3D: —h—VzllJ +V(F)W = ihg
2m ot
2

A eq. independente do tempo: - S—szp +V(Fyp = Ey
m

€

Qu: - )?/J+V(x,y,Z)1/J=E?/J 1

7’ ( F R SR &

+ +
2m\ox> 9y> 07

No caso especifico do poco quadrado:

a

Vo) 0,se:—al2<x<al2;—bl2<y<bl2;,—c/l2<z<c/2
X,),2) =
4 o no resto do espaco
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O poco quadrado em 3D

Nessas condicoes, a autofuncio deve se anular
<l para qualquer ponto fora do poco e deve

2 apresentar nos nas faces. Podemos montar as
autofuncoes a partir daquelas determinadas para
a o caso 1D (aula 19):

Y iy (X 1, 2) =9, (X, (YW, (2)

P (53.2) = [ 21 (”M) 2 [cos (my)ﬁ cos (n3:rcz)
112713 a | Sen a b |sen b c |sen c
As fungOes entre chaves nos lembram que devemos escolher

entre as funcdes cosseno ou seno, conforme #; for par ou impar,
respectivamente.

Substituindo essa fungao na equacao de Schrodinger, obtemos:
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h2 82 N 82 . 62 w ~ w ~
2 m\ 9 X2 ayZ 9 Z2 mn,ny mnpng T nnyng
| n,Ju ’ n,7t ’ n,Jt ’
=~ - wn1n2n3 T, wnln2n3 T wnln2n3 =
2m a b c

2.2 2 2 2
Portanto: E, =h T (nl) +(&) +(&)
R 2m |\ a b C

—lEnln2n3t

= h
~L11711”2713 (x’ y’ Z’t) - wnmzm ('x’ y’ Z)e

Situacdes novas e importantes surgem quando
a caixa apresenta 2 ou mais lados de mesmo
tamanho: suponhamos inicialmente 6 — a:
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No caso em que todas as arestas sao iguais:
hn’
2ma

2 2 2
(I’ll +7n, +I’l3)



Vamos verificar um caso especifico, no qual 5 = 10a/9 e ¢ = 10a/11. As
energias ficam:

2_2 1 2 1 2 121 0
—— = n 7[2 n12+§n22+2n32 =E1 OOI’ZI +8 n, + n,
2ma 100 100 100
2 o) )
Seb—a= E, = 1lOOn1 +100n; +121n;
100
Seceai E”1"2n3 =E1(I’l12 +I’l22 +I’l32)

Degenerescéncia: diferentes estados apresentam a mesma energia
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100 a’

n, n, ng E\1 En,n2n3 E \pn,n2n3
TX Ty W2
1 1 1 302 —» 321 — 300 COS — COS — COS
____________________________________________________________________________ Tafn ™ . B
TX wy 27z
1 1 2 665 684 600 COS — COS —Sin
a a a
mx 2Ty Tz
a=b = W 1 2 1 545 — 621 — 600 Ccos —sin cos
degenerescéncia dupla a a -
J 2mx Wy @z
2 1 1 602 621 600 sin COS — COS
____________________________________________________________________________ “« g 48
mx 2wy 27z
1 2° 2 908 984 900 Ccos —sIn sin
a a a
27x @y 27z
2 1 2 965 — 984 — 900 sin COs —sin
a a a
27x 2wy 7wz
2 2 1 845 921 900 sin sin cos
R 0 I e T
27x 2wy 27z
2 2 2 1208 — 1284 — 1200 sin sin sin

a=b=c=
degenerescéncia tripla
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c y
X x X
b
2 a 5 a A
a
a a
- = o
- o
——%g — 212,122
—— 122 1 221,212 122
- 112 ——e 110
=== - 211,121 112
1 am 1
, . 0
. RIE [Woyy 12 \ %10,

y
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2

A eq. independente do tempo: _h_VZZ/, +V(F) = Ey
2m

Coordenadas esféricas: y = y(r,0,¢) e

2
V2=izi(rzi)+ L9 (sen@i)+ 1 J

ar

r*sen@ 06 00| r’sen’ 6 ¢

x = rsin 8 cos ¢
y = rsin @ sin ¢
= rcos 8

’r=\/x2 +y2+ z2

-1 % A
6 = cos™! — (Angulo polar)

¢ = tan™! % (Angulo azimutal)

4300375 - Fisica Moderna1  Aula 22

10



Forcas centrais

Problema de 2 corpos (massas m e M), com o
CM em repouso.

r

CM at rest
mM M
Reducao ao problema de 1 corpo: p =
M + m
: dV(r
Forca conservativa, portanto: F = —¢ ; )
r
com V(r) arbitrario.
Forca central = torque na particula = 0O:
dr .
p=r rXp
dL.  dr dp
— =—Xp+rx—=rXF=0

At dt
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Forcas centrais

Como L é constante, a 6rbita esta contida em um plano, que
contém a origeme é 1L a L.
Nesse plano, o momento tem componentes: P

dr dx

= —_ e — i,
pr H’dt p_L ’J,T dt

e portanto o momento angular € dado por: L=rp,

A energia cinética pode ser escrita como: //
A i Ao -

_— = — +

20 2 2u  2ur?

e a energia total: | I~ + V(r)=E
2u  2ur?

Essa equacio foi assinalada, pois € a partir dela que vamos
examinar como fica a equacao de Schrodinger para o potencial
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Mas vamos aproveitar e analisar um pouco esse resultado, que
sO envolve a coordenada radial, e no qual L e E sao constantes,

gue definem a orbita classica.

Podemos definir um potencial efetivo como: v, (r) = V(r) +

2

E a eq. para a energia total fica: 12”3 + V. (1) =E

No caso de um potencial atrativo,

Viry=-V,/r E;

para um dado valor de L, o potencial
efetivo tem a forma ao lado.

E,

Orbita da particula.
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2ur?
Veff
|
H‘Wﬂw{lﬂ‘ r
V/

O valor da energia total define o tipo de
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