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Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

“Particula presa em um poco finito quadrado”

Comparando o primeiro estado do sistema do poco infinito com o poco finito

: v, (x)
|.l'|_|:]-:|
= cos | (+/ZmE, [Hix]
/\:1 cos [{+/ 2mE, [hx] /\\CE_[‘J EHICI".—E,HHI:
i
1
— —al2 +a/2 ¢
—afZ +a/2

O fato da funcéo de onda ndo ser zero nas paredes aumenta o comprimento de onda de de
Broglie na parede (em comparag¢ao com o poco infinito), e isto torna menor a energia e o
momento da particula. Esta observacdo pode ser usada para aproximar as energias
permitidas para a particula ligada. A funcdo de onda penetra na regido exterior, numa escala
de comprimento definido peca profundidade de penetracao ¢ dado por:

A funcéo de e onda no exterior € essencialmente

1 ) zero além da distancia o, em ambos os lados do
S = — — poco de potencial E o~ n°z°h?
k, 2m(V, — E) " om(L + 25)?

Energia da particula ligada no poco finito
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E<\Wo “Potencial Degrau” | E>Wwo
I'TI]‘ I'TI]‘ .
=T Vo x >0 ) =T,
E V (X) — 0 x<=0 = 0
Mx)=0 )=

o o - ® Q@ °

1) Caso E< Vo ;
) ‘Regléo 1 x<0
)t Classicamente a particula seria refletida em x=0
Mx) =T} - ¢
: E quanticamente o que acontecera?

x) =0

® 6

-



Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger
“Potencial Degrau”

1)t Coeficiente de Reflexao:

x) = T O fluxo de particulas na direcdo da onda, ou seja
numero de particulas que atravessam, uma certa
posicdo por unidade de tempo é dado por

E

x)=0 *
"[xb @ . % (X) -‘//(X) Vezes a velocidade das particulas

*

_ Ap'kX 4 Bk . R= Vrl/jiwr R = B*B
pi(x) =A™ +Be ™ Regizo1 Vi v A"A

V, =V,

r

_Ce~*X  Regido 2 _BB_(l-iky/k) (—ky/k) _ (ks k)i —iky /) _
‘//2(X) Ce K A4 (+ik, /k) (W+ik, k) (1—ik, /K J1+ik, /K, ) :

E 141 ﬁ eiklx 4+ E 1—1 ﬁ e_iklx Regido1:x<0
1 2 1
Ce_kzx Regido 2 : x> 0 R=1

De pleno acordo com a mecanica
classica para x<0

y(X) =
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Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

“Potencial Degrau”

i)t .. ~
Coeficiente de Reflexao:

O fluxo de particulas na direcdo da onda, ou seja
numero de particulas que atravessam, uma certa
Mx)=0 . posicdo por unidade de tempo é dado por

® @ OOW o0 - cce

1k X

M) =V,
E

l/jl(x) Ae™ + Be Regido 1 _Reqido 2: x>0 ‘ ¥*x, D% 1) Qualquer 1
Mas. parax=0=

WZ (X) Ce Reglao 2 / =:-t,u y=Px)=.
\ﬂ: “Ce 2% 5 0

Nesta regido temos E<V0 e portanto energia cinética seria negativa
 classicamente esta € uma regido proibida para as particulas
» Quanticamente pode-se encontrar a particula nesta regido, sendo que cada

vez menos provavel encontrar a particula com o aumento de x.
« A penetracdo da particula na regido proibida (por intervalo muitos

pequenos) é possivel devido ao principio de incerteza ‘ 5=t _ h
« A profundidade de penetracéo € pequena
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2) Caso E> Vo “Potencial Degrau”
"o E W, (X) = Ae™* + Be
=T ik, X —ik,X
x) =0 h w,(X)=Ce"" + De ™™

® " @

1) Condico de finitude X —> 0, (X) —> 0

X >0 regiao 2

ik, X

w,(x)=Ce

Regido 1 k, = ZmE
h
Regiao 2
J2m(E -V,)
K, = -

D=0 A onda néo voltz

2) Condicao de continuidade a funcéao e da derivada

Wix=0) = ¥2(x=0)
Ae’ +Be’ =C
A+B=C

d d

—— W) = o W

Aik e’ — Bik,e®’ = Cik,e°

A—B=zc
K

1




Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger
“Potencial Degrau”

e Coeficiente de Reflexdo e Transmissao:

x) =1,
2
F(x) =0 ) _
0 Q g | K=k Tk 2k, i
k, +K, k, LK, +K,

reflexao: + |transmisséo:

2 /1 Vv, )
Ak, Kk, k, — K, =
T kk )Z{WJ — R=1-T = \I/E -
1+,/1—-2
K, = 2;"5 \ E )
. _\/2m(\/o_E) R=1-T =1 E <V,

h
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Vix)

Vo

“Barreira de potencial”
Viz)

Vo

E

X

u@’faﬁ qu_
® 0 o

a

5 %

1) Caso E< Vo 2) Caso E> Vo
reflexao transmissao
~ d %y (X) _2m Eu(x) k= v 2mE
Regido 1 x<0 ENCEERY. ‘//.k 1.k 7
Regido 3 x>a l/jl(x) = Ae " X+ Be i Solucéo da particula livre
w,(X)=Fe™ +Ge ™ J2m, —B)
2 k. = 0
Regiao 2 0<x>g d7w(X)  2m 2

h
o~ BV (0= ey et
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Vix} *otencial Degrau”
1 w,(X) = Ae" + Be ™' Regido 1 k, = Zian
| ) W (X) = Fe" +Ge™  Regizo3
o s k k
@ @ @ v, (x) =Ce” 2X 1 De"?"  Regido 2
k. = \/2m(vo B E)
1) Condigéo de finitude Se a particula incide da esquerda i h

1ky X —ik; X

Mas ndo podemos fazer D=0 '/jl(x) = Ae™ +Be _
l//3(X) = Fe' G:é\
2) Condicao de continuidade da funcao e da derivada para x=0

d _ d
&Wl(x:O) = &Wz(xw)

Wix=0) = ¥ 2(x=0)
0 0 0 0

Ae” +Be” =Ce” +De Aik,e° — Bik,e® = —Ck,e° + Dk,e°

A+B=C+D Ik, (A—B) = -1k, (C -~ D)
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Vix} “Potencial Degrau”
g v, (X) = Ae"” + Be ™ Regido1 K, = Z;nE
| o W (X) = Fe' Regido 3
a r
® O ©, w,(X) =Ce ™" + De"”"  Regido2
\/2m(\/0 o E)
k, = -
3) Condicéao de continuidade da funcao e da derivada para x=a
d d
B &Wﬂx:a) — &W3(x=a)
WZ(Xza) o l//3(x=a) . k2 (Ce—kza 4 De+k2a) _ ilee—ikla

Ce ™ + De*** = Fe ™




Caso E < F

Vix) «

L] o R — B*B T _ F*F
- A A A"A
E . —_
Wi, X, F Qualbguer f 2 2
" | T 1+VO senh”(k,a)
| B 4E(Vo _ E) i
W ‘ B ) . J2m(, —E)
- o ; ¥ , = ,

MNa situacdo em qu
E(. E)
T = ]6—[ 1- —]e " A probabilidade de
Fﬂ \ Fﬂ transmissao se reduz a




Decaimento a @

4 A-4 4
| i 1"

Gamow, Condon & Gurney, 1928: | Swsams
decaimento a = tunelamento
Probabilidade de fransmissao:

T = o 2k :E—zm;wﬁ

-
-2 (M-l alar

T = E—Iklﬂ —e o

Caso do 238U Regido mapeada por | | | Mo

espalhamento de ns

&




Microscopio de tunelamento

1]

Control voltages for piezotube

Tunneling Distance control
current amplifier  and scanning unit

Piezoelectric tube
with electrodes

Data processing
and display



Atomos de Xe na superficie de Ni
0,16 nm de altura e separagao de 0,5 nm

Limitacdo: amostras devem
necessariamente ser condutoras.

T I

PN ey A n



“Barreira de potencial”
Onda refletida

Viz) Onda transmiti

% Caso E> Vo

Va
Onda incident¢

=4

w,(X) = Ae™* + Be™* Regizo 1

e . (X)) = Fe' Regido 3

‘-’1@ 'r.r@ v@ v, (X) _ Ce—ikzx n Deikzx Reqiio 2
J2mE . J2m(E -V,)

k, = =
7 h
o BB T = F:F
A AA B
2 2
T _ 1+VO sen”(k,a)
 4E(E-V,)

A probabilidade de transmissdo € 1, isto é T=1 quando k,a=nn
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“Particula sujeita ao potencial dos oscilador harmonico simples”
E muito importante na fisica pois ¢ um modelo de qualquer
sistema que envolva oscilagoes:

* Vibracéo de uma molécula em gases e solidos

, P Particula sujeita a uma forca de
Moléculas diatomicas restauracio F=-Kx

« Atomos na estrutura cristalina Cuja energia potencial é:
* Particulas no nucleo atomico 1, 1,
. - V(X)==KX =—moX
Frequéncia angular de vibracao 2 2
Vix
- Quanticamente sempre podemos
K 1/2 aproximar o ponto de equilibrio de um
o= — = 27f potencial qualquer, V(x), pelo potencial
m parabolico dg oscilador harmdnico
Classicamente temos um potencial
deste tipo onde a particula fica em
equilibrio na origem (x=0), onde 0 * -
V(x) € minimo e a forca e nula F :_d_V:o

X dx a x
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Em torno do ponto x=a temos que V(x) tem um minimo

Vix)
d 2\2/ ~ (0 No ponto de equilibrio estavel
dx
Via) d 2\2/ <0 No ponto de equilibrio instavel
- 3 dx
/ Equacéao de Schrddinger
2 42
Préximo ao ponto de equilibrio B he d l//(X) B
estavel (como a), V(x) pode ser om  dx? +V (X)W(X) =E W(X)
ajustada a uma parabola
Vix)
Queremos estudar agora
a descricao quantica n® diy(x) C
quando a particula é \ / Tom ol + B X“y (x) = Ey(x)
afastada da posicao de ! . Eo
equilibrio passa a oscilar \ /

entre x=-a e X=a -a o 7 x
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h’ dZW(X) C
F— X X)=FEw(Xx
P > w(X) = Ey(X)

Como a particula esta confinada dentro do
Vamos analisa-la antes de resolve-la potencial pelas paredes, centrada em x=0, eu tenho
zero probabilidade de encontra-la em x=infinito

X —> o0, (X) —> 0
Sobre a energia:
Energia pode ser zero? Se E=0 entdo em
x=0 V=0 entdo Ec=0

Mas se x=0 e p=0 o principio de incerteza ‘ E * O
e violado ja que conheco exatamente a

POSiCao e momento
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Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

Vi Sabemos que a funcéo de onda nédo € zero em x= +a ou
em X = -a, ha uma pequena probabilidade de encontrar a
particula fora dos paredes do potencial,
\ / A funcao de onda decai rapidamente para zero do outro
! . Eo lado da barreira
\ / v, (x)

-a " a ) /\Q
I i =i
| 1

- [ .
-a a

h? dz';”(x) C
— +—Xw(X)=Ew(X ?
o w(X) =Ew(x) g

- ()
x<<<0 proximo do equilibrio] 1 =—f3 W(X) (X) = Acos /X + Asenpx
X
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Mecanica Quantica — Equacao de Schrodinger

E,=(n+1/2)hv n=0,1,2,3...

Podemos escrever a solucdo da funcédo de onda

como:
u(x)*

w,(X) = Hy[u(x)]e" 2

B {:C"'m.} 1/4
u(x) = 13 T
Onde H, séo polindmios de ordem n, com n>=0
As fungbes H,, sdo relacionadas aos polindmios de Hermite que séo tabelados tabulado
Holu(x)] = 1 v 2y o
Hy[u(z)] = 2u(z) Vo= A y,=A1-2u")e

2

Hy[u(x)] = 4u(z)® — 2 o L
Hafu(z)] = 8u(x)® — 120(x) W1 =AUE 2 wy=A(3u—-2u7)e 2






Equacao de Schrodinger em trés dimensoes

Até o0 momento com consideramos apenas uma dimensao (X)
Na realidade para o sistema fisico temos 3 dimensdes

2 .
I g0y + V(U 1) = in 2
2m ot

0? i s
2 _ | _
Vo= dr2 = Ay? T 0z2

Podemos fazer separacao de variaveis:

U(7,t) = (F)e HH"



