Aula 13 - Equacao de Schrodinger:

A equacao de Schrddinger nao pode ser demonstrada sendo considerada uma
lei natural. Ela rege o comportamento das ondas de mateéria sendo dada na sua
forma unidimensional e independente do tempo por:
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Esta equacao pode ser apresentada em outra forma, reescrevendo a diferenca
entre a energia mecanica e a energia potencial como sendo a energia cinética e
por fim reescrever esta Ultima em termos da momento linear vinculando-o ao
comprimento de onda de de Broglie, conforme a seguir demonstrado:
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A solucéao geral da equacao 2 e dada por:

VY(x)=Ae™+Be ™ (3)

onde A e B sao constantes a serem determinadas.

Multiplicando a funcao de onda espacial, dada pela equacao 3, pelo termo
harmonico temporal ¢ a equacao obtida fornecera ondas progressivas a
direita ( primeiro termo, e a esquerda, segundo termo).

E importante notar que a solucdo apresentada na equacéo 3 sé é valida
se 0 numero de onda for independente da posicao x, que esta no escopo
do nosso curso, Nnos casos especiais onde a energia potencial U(x) é
constante.

Vamos comecar com o caso da particula livre: U(x) = zero (v = constante),
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Considerando que a particula esta se movendo no sentido crescente
do eixo dos x, sO tera sentido a onda que se progressiva a direita
(B=0). Neste caso a densidade de probabilidade tera o seguinte

resultado: . . . .
[p(x)f =lae| =%l F =A%) (e ™) = A7

Qual o significado deste resultado? Mais especificamente, o que significa
a densidade de probabilidade ser constante para uma particula livre?

Resposta: Que a particula pode ser encontrada em qualquer lugar. Em
outras palavras, a posicao da particula esta completamente

Principio de Incerteza de Heisemberg.

A natureza probabilistica da fisica quantica imp6es uma importante
limitacdo a medida da posicao e do momento de uma particula: “Ndo é
possivel medir simultaneamente a posicdo e o momento linear de uma
particula com precisdo ilimitada’.
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Em termos matematico o principio de incerteza de Heisemberg pode

Ser expresso por.
Ax Ap > h=h/(2m)

Como vai ficando claro aos pouco, o valor da constante de Planck h
esta ligado a um valor de energia em que nao € mais possivel usar a
fisica classica para descrever esses sistemas microscopicos. O limiar
de energia na transicao de energia de um estado para outro é da

ordem de if, Portanto AE 2 hf.

Para 0 atomo de Bohr L = n 4/2w. O limite minimo de variacao de
energia impoe por exemplo que A n =1 e portanto AL = //27:

Pode ser que tais pensamentos estivessem na cabeca de
Heisemberg no construcao de seu principio de incerteza. Por certo,
este principio esta ligado transicdo minima de energia que um
sistema microscopico pode realizar!!!
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Vamos considerar agora um segundo caso onde o potencial é
constante e diferente de zero. Vamos dividir o espaco em duas
regioes, uma a esquerda onde o potencial é identicamente nulo e
noutra , a direita, onde o potencial € negativo, portanto repulsor de
elétrons. Vamos considerar ainda que nosso elétron se mova para a
direita e encontre esta regiao onde ha este potencial repulsor.

O gue acontece com este elétron quando chegar a barreira de
potencial?

Isto vai depender da energia dele. A resposta mais precisa pode ser
encontrada resolvendo-se a equacao de Schrodinger. Vamos admitir
entao que a energia £ seja maior que U,

Energia i N .
1 Como Vimos, a Solugao para regliao
et _% “““““ 1 pode ser escrita como:
| { I.fJ 0
ik, —ik, 2V 2mE
wx)=A B e k=21

Regido 1 Regido 2
Porque devemos manter, desta vez, B # 0?
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Resp. Devemos manter o termo B para possibilitarmos que o
elétron seja refletido pela barreira.

Energia Para a regido 2 podemos usar a solucédo geral,
——E;’;;ET—— —————————— obviamente com coeficientes constantes mas
| U, diferentes dos da primeira regidao, e com novo
numero de onda. Em termos especificos:
Regido 1 Regido 2 wZ(x):Celk2X+De_lk2X e K _ZR\/Zm(E—Ub>
=
| h
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E de fato necessario considerar os dois coeficientes, C e D?

Resposta: Na verdade nao. Podemos fazer D identicamente nula, e
desta forma nao admitir, na regiao 2, ondas progressivas para esquerda.

Para solucoes “bem comportadas” a continuidade tanto da funcao quanto
de sua derivada devem ser imposta 0 gue nos traz as seguintes

relacoes:
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A + B = C (igualando o valor das solu¢oes em x =0 ¢
Ak, - Bk, = C k, (1gualando o valor da derivada em x =0.

O objetivo ¢ o de calcular a fracdo dos elétrons que ¢ refletida pela barreira de
potencial. Como a densidade de probabilidade ¢ proporcional ao quadrado do
modulo da funcdo de onda. Pode-se definir o coeficiente de reflexdo, R, ¢ o de
transmissao T, respectivamente como:

Bf _
:AL . T=1-R

Teste: Se R = 0,010 e 10 000 elétrons incidem na barreira, quantos elétrons
serao refletidos?

R =

Resposta: 100

E se a energia dos elétrons incidentes sobre as barreira for menor que a
energia da barreira, o que acontece?
Resposta: Do ponto de vista classico (“senso comum!”), 100% serao

refletidos. Da mesma forma que esperariamos que no caso anterior,
E>U,, 100% deveriam passar!
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EXERCICIO

1- Detalhe o trabalho analitico para se resolver a equacao de Schrodinger para o

caso anteriormente visto, ou seja, com o poténcial valendo U(x) = zero para x<0 e
U(x) = Ub para x>0.

2- Mostre a partir da coeficiente de reflexdo R e da relagdao R+T =1, que o
coeficiente de transmissdao T pode ser escrita como:

k, C*

o 2
ki A
3 — Encontre o valor dos coeficientes de transmissado e reflexao para energia
mecanica do elétron incidente de 10 eV e energia da barreira de 8,0 eV.

4- O que significa os nimeros encontrados no item anterior?
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A pergunta anterior, do ponto de vista quantico pode ser obtida da
analise da solucao da equacao de Schrddinger para, por exemplo,
elétrons submetidos a potenciais elétricos na V(x) = 0 x<0 ; V(X) =
Vb, O<x<Le V(x)>L

Energia

V=10 V, <0 V=10

= H— -
U,

———.l":-._h-—— e — — —
‘*_L"‘ Elétron
x=0 x=1

0 L

Quanticamente existe possibilidade o elétron penetrar na barreira.
Dentro da barreira, na condicao em que U, >E, o numero de onda

sera imaginario, o que tornard a funcdo de onda nao oscilatoria e
sim uma exponencial decrescente. Se a largura da barreira L nao for
grande o suficiente, o amplitude mesma podera ser diferente de
zero na interface x=L, e desta forma poder o elétron atingir a regiao
em que x>L.
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Energia

V=0 V, <0 V=0

J— H -
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Elétron
-
0 x=1TL

x‘:

O coeficiente de transmissao neste caso

dado Por Densidade de
probabilidade, |if(x)]*
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