Aula 15 - Poco de Potencial Finito.

Um modelo mais realista para sistemas de aprisionamento quantico € o poco de
potencial finito. Apesar de mais realista, € mais dificil de se equacionar, ou seja,
resolver matematicamente. A figura abaixo ilustra tal poco, onde a energia potencial &
dado por: U(x) = 0 para O<x<L e U(x) = U, para todo espaco restante.

L
(a) U = 0 no interior do pogo we ]
Ukx) U,¢€ aprofundidade do
oco de energia potencial. R ! - .
pos - 5 .p 50 0 50 100 130
A energia da x (pm)
particulaé E < U,.
UO ] Ah’.. ;
¢ E
Regido Regiao x
classicamente classicamente
proibida proibida
0 - X
o |/ L
U = 0 no inte- X
rior da caixa Densidade de probabilidade ifs7(x)
para os trés estados de menor energia de um
Pontos de retorno elétron confinado em um poco de potencial

finito de profundidade U, = 450 eV e largura
L =100 pm.



Energia (eV)

Aula 15 - Poco de Potencial Finito.

Diagrama de niveis de energia
correspondente as densidades de probabilidade do pogo finito
ao lado Quando confinado a este pogo de potencial finito, um
elétron pode possuir apenas as energias correspondentes aos

estados n = 1, 2, 3 e 4. Um elétron com uma energia maior
que 450 eV nao estd confinado e pode ter qualquer energia.
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Aula 15 - Poco de Potencial Finito.

Comparando solucoes dos pocos de potencial Finito e Infinito de mesma largura
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Aula 15 - Poco de Potencial Finito.

(a) Laser de pogo quantico
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Aula 15 Atomo de Hidrogénio.

(a) Modelo unidimensional simples
de um atomo de hidrogénio
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Aula 15 Atomo de Hidrogénio.

+ (a) Orbital ligante
(b) Modelo da molécula de H, considerada . i)
como um elétron ligado a dois prétons
separados por 0,12 nm
0,10 nm 0,10 nm S =
0eV— = s ~175eV e [
—242eV
® &

[y, (0> O elétron é
_.compartilhado

" pelos prétons.
OeV ’

—24,2 eV - / \

@ @ —17,5eV

0.12nm’ 26V 5




Aula 15 Atomo de Bohr revisitado.

Vamos retomar a discussao sobre a estrutura de niveis energeticos dos atomos,
inicialmente relembrando o modelo de atomico de Rutherford, que sobrevivei a
experimentacéo sobre dispersao e revelou, como o Modelo de Rutherford afirma,
gua massa do atomo esta concentrada em uma pequena regido denominada
nucleo ( da ordem de 10** m para o hidrogénio), onde se localiza a carga positiva
ligada aos prétons e uma eletrosfera de pequena massa onde orbitam os elétrons
cuja dimensao aproximada para o atomo de hidrogénio chega até cerca de 10 m
(10° vezes maior que o diametro do nucleo citado). Como o nucleo do atomo € um
atrator de elétrons, consiste este de uma armadilha natural para o elétron. Vamos
restringir doravante ao estudo do atomo mais simples, o hidrogénio A figura a
seguir ilustra aprisionando o no campo de potencial gerado pelos protons do
nucleo.

~Nucleo

O modelo de Bohr para o
atomo de hidrogénio lembra
o modelo orbital de um
planeta girando em

torno de uma estrela.

. Orbita circular

7 Elétron

(a) ()



Aula 15 Atomo de Bohr revisitado.

A forca elétrica igual a centripeta nos di —1 |zellel _, [ = (1)
orca elétrica igual a centripeta nos diz: =—m|——
¢ J P dre, 5° v
Enquanto que a quantizacao do %
momento angular nos diz: L=rp :rmv:nh=>v=n— (2)
rm
- hzgo 2 2
Substituindo (2) em (1) vem: y= SN =agn (3)
Tme
Onde a, € o raio de Bohr do atomo de hidrogénio = 5,2191 772 x 10+ m (4)

Como consequéncia da quantizacdo do momento angular, a energia também sera
guantizada e sua expressao pode ser obtida como segue:

_ 2 2 2 _ 2
E=U+K=tms|- Lt ¢|= 1t € | 1 ) —Lle (5)
2 Aiwe, r | 8mey r \4me, r | 8me, r

Substituindo a equacéo 3 na 5 vem: —m e4 1

E =
8ech’ n’

(6)

n



Aula 15 Atomo de Bohr revisitado.

Com

E

4
n:8n;zez 12:2’18O><10—18J 12: 13,26€V
eoh” n n n

(7)

Como pelo postulado de Bohr havera emissao de um Foton com energia /#f quando
o elétron transitar de um estado de maior energia E_para o de menor energia E_,

com n>m, teremos:

4
W=AE=E,~E,=t= " (1_1 - LA) ®
n m A o) 2h3 2 2 2 2
eoh c\m”™ n m- n
Onde R é a constante de Rydberg, R = 1,097 373 x 10'm* e KOE%ZQI nm

representa um limite!!!! Que limite & este?



Aula 15 Atomo de Bohr revisitado.

Nao quantizada |,
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A série de Lyman,

de comprimentos de onda,
corresponde a transigoes
do nivel n = 1 (absorcao) ou
para o nivel n = 1 (emisséo).
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Nan quantzada
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Aula 13 Atomo de Bohr revisitado.

Nao quantizada

“Yere de
Paschen

i

Limite
cla sene

A série de Paschen,

de comprimentos de onda,
corresponde a transigoes
do nivel n = 3 (absorgao) ou
para o nivel n = 3 (emissio).



Aula 13 A equacédo de Schrodinger e o Atomo de Bohr..

2
A energia potencial de um atomo de hidrogénio Ulr)= —1 e

dme, r
U {eV)
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Aula 13.

O Atomo de Hidrogénio

Substituindo na Eq. Schroédinger obtemos 3 equagdes:

d-d ) .
— = —n1,~D Equacdo Azimutal

de*

..-l‘r

/ ) . ; .
L [3&116£]+ ) L
sentd dé do " sen-6
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Li(;-- LJRJ 211 )] _.(___:rl) b
= dr dr - p=

Equacao Radial




Aula 13 A equacédo de Schrodinger e o Atomo de Bohr..

A funcao de onda para o estado fundamental do hidrogénio € dada por:

-r

w(r)= 1 e Grifico da densidade de pro-
\/ﬁaglz babilidade radial P(r) em fungao de r para o
estado fundamental do dtomo de hidrogénio.

12

P (1073 pm™)

Figura 39-20 Grifico de pontos que mostra - -

0 50 100 150 200 250
a densidade de probabilidade /() [e ndo a ’ ’ :
densidade de probabilidade radial P(r)] para
o estado fundamental do dtomo de hidrogénio.

r (pm)



Aula 15 A equacédo de Schrodinger e o Atomo de Bohr..

Simbolo Nome Valores permitidos
n NUmero quantico principal 1,2, 3, ..
e NuUmero quantico orbital 0,1,2,.,n1
m, Numero quantico magnético orbital -¢, - (£-1), ..., +(¢-1), +2

superficie esférica na qual ¢*(r) = 0.

Grifico de pontos que mostra a
densidade de probabilidade ¢(r) para o dtomo
de hidrogénio no estadon =2,£ =0em, = 0.
O grafico apresenta simetria esférica em re-
lagao ao nucleo. O espago vazio entre os dois
conjuntos de pontos revela a presenga de uma



Aula 15 A equacédo de Schrodinger e o Atomo de Bohr..

Graficos de pontos da densidade de probabilidade *(r,0)
para o hidrogénio em estadoscomn =2e f = 1.
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Aula 15 A equacédo de Schrodinger e o Atomo de Bohr..

Principio da correspondéncia de Bohr diz que: “os resultados da mecéanica
quantica devem coincidir com 0s da mecanica classica para estados com
numeros quéanticos muito grandes.”

)
‘:'.‘i‘-:lf
| e
Grafico de pontos da densidade e i :
de probabilidade radial P(r) para o atomo de { ; 5
hidrogénio em um estado com niimero quan- s 3
tico principal (n = 45) e niimero quantico de Y L
momento angular (/ = n — 1 = 44) relativa- 1—
mente grandes. Os pontos formam um anel, b : 45°
proximo do plano xy, que se parece com uma i _“ :
orbita eletronica cldssica. 5"}-‘,-5;;3?. R
,-,:';:_-1-%?_5;,_?‘, l.,-, J.;*_.';ﬂ."»" gt




Aula 15 Exercicios.

Um elétron € confinado a um pogo de potencial unidimensional infinitamente
prolundo de iargura I = 100 pm.
(a) Qual € a menor energia possivel do elétron?

Solucdo: Fazendo n =1 na equacdo de energia no poco infinito:

- (6,63 X 10 ¥ J-5)?
8mLE  (8)(9.11 x 10 "kg)(100 X 10 m)’

E. =68l = 10-8]

E, = (Fni8ml? =—

¢

2o\
E, = (gm[ 2 )n: = (6,031 X 108 1)(12) = 6,03 X 10 ¥J =377 V.

(b) Qual € a energia que deve ser fornecida ao elétron para que excecute um salto quéntico
do estado fundamental para o segundo estado excitado?

X Hoy = Fs — . h': , hl - i
Al = B Be= Ay = (Sm:’ . ) S (SFHLE ) (1) " Sl =10

AEy = (6,031 X 10 J)(8) = 483 x 10-17F = 301 V.

[




(¢) Se o elétron executa o salto quantico do item (b) apés absorver luz, qual é o comprimento de onda da luz?

he (6,63 X 10 J-5)(2.998 X 105 m/s)
}L — : T . : e ] = * '
AL, 483 X 10°17] L b

(d) Depois que o elétron salta para o segundo estado excitado, que comprimentos
de onda pode emitir ao voltar para o estado fundamental?

Se o elétron se encontra inicialmente no segundo estado excitado pode
chegar ao estado fundamental (i = 1) saltando diretamente para esse nivel

ou cxecutando dois saltos sucessivos, um do nivel n = 3 para o nivel n = 2
e outro do nivel n =2 para o nivel » = 1

O salto direto envolve a mesma diferenca de energia AE;, que foi calculada
no item (c), portanto
A= 4}_]2 x 10 g IT1.

Usando o mesmo método do item (b)
'.'E‘«E;: = 3,016 X 10—!’."] = &Em oo 18{}9 x 10 L7 £
o comprimento de onda den =3 paran =2 6 A=6,60 X 10" m.

e 0 comprimento de onda den =2paran=1 ¢ A=110X10"m,
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