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Particula em uma “Caixa”(=*“poco”)

Vamos resolver a equacdo de Schrodinger para uma particula
confinada a uma caixa de paredes “impenetraveis”. Isto &, particula
sujeita a um potencial de forma:

UX) =0, paraO<x<L /7
U(X) =00, paraXx <0 ou x> L

1D

0 L X

« Como o potencial é infinito, a particula deve se encontrar
rigorosamente no interior da caixa, portanto, devemos ter:
w(X) =0, parax=0 e x =L (condic&o de contorno)
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I_~| 2 () e V() =0
U(x) m

0 diy(x)

No interior da caixa: o A =E l//(X)
ou: d4w(x 2mE _ 2mE
vl _2ME )= i) k=2

A solucao geral desta equacao pode ser escrita como:

w(x)= Asen(kx)+ B cos(kx)

A condicao de contorno: ¢ (0)=0 =% w(x) = Asenkx

A condicéo de contorno: (L) =0

AL)=Asen(kL) =0 —» kL=nz —» k=%




Escrita em termos dos comprimentos de onda:

n:2—7z-:ﬂz ) ﬂ,nzz_L, n:1,2,...
A L n

K

que corresponde a condicdo de formacao de ondas estacionarias
(L=nA/2).
As funcOes de onda serdo dadas por:

w.(x)= Asen(k x)= Ansen(nﬁTXj

* Para cada n, temos uma y/,,(x) e n € um numero quantico que
caracteriza o estado.

» Como temos um sistema unidimensional, y/(X) é completamente
determinada por apenas um numero quantico. 4



Funcoes de onda

v

v, (x)= Asen(k,x

Nxw X

::Aﬁm(———); n=123,...
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As energias (cinéticas) associadas a

estas funcOes sao dadas por:
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c_pT_ (k)
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* O sistema pode passar de um estado n para um »’, de energia
menor, emitindo um foton de frequéncia v :

21,2 2
E - ok’ _ h : 02

2m 3mL

; Jf/
4 - | E,
| Jf/

3 ':/ E;
2 ' Nﬂ.f’ E,
1 Y- E,

hv=AE=E -E,

Pode também
sofrer uma
transicdo para
um estado de
energia maior, p.
ex., absorvendo
um foton.

O estado de energia mais baixa é
chamado de estado fundamental.




Normalizacao da Funcao de Onda

* A probabilidade de encontrarmos uma particula, descrita por
(X), em um ponto qualquer do espaco (com x entre -oo €
+00) deve ser igual a 1. Portanto, devemos ter:

2

j_oooo dx | (x) =1

Esta € a condicao de normalizacao da funcéo de onda.

* No caso de uma particula no interior de uma “caixa” em 1D,
por exemplo, obtivemos:

w.(x)= A sen(k x)= Ansen(m—xj

L

A condicao de normalizacao nos permitira determinar A..
38




Devemaos ter:

j_oooo dx\g//(x)\2 = AnZIL sen(nTﬂxj dx =1

Portanto, obtemos:

Anz\/% = |y,(x)= %Sen(nTﬂxj




w e |w| parao Potencial Infinito

Poco quadrado 10
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Principio da Correspondéncia de Bohr:

No limite de numeros quanticos muito elevados, os resultados da
fisica quantica tendem para os resultados da fisica classica.

n=3
w3
U |
0 50 100 0 o .
x (pm)
n=2
Vs
0

0 Jﬁ{l | 100 1



Energia de ponto zero

 Para a particula numa caixa, a energia do estado
fundamental acontece para n = 1:

h2k2 h2 , h2
E = = N ——mp E =
" 2m [Bmsz 1 [8mL2j

 Estados confinados nao podem ter n =0 pois isto
daria w,(xX) = 0 (auséncia de eletrons dentro do poco!)

« Sistemas confinados nao podem ter energia zero,
existe sempre uma energia minima, chamada energia
de ponto zero (= E, , para particula numa caixa).
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Particula em um Poco Finito

Considere agora uma particula
aprisionada em um poco de [
potencial, com profundidade vy,

finita U, : _L

h? d%y(x)
2m  dx?

[E-U ()=

* As funcoes de onda nao se anulam maisem x =0 ou x = L.
13



Particula em um Poco Finito

n=3

- As funcdes densidade de j
probabilidade terao as formas | .

plotadas ao lado =

_—
-50 0 50 100 150
x (pm)
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Particula em um Poco Finito: exemplo

)
nao quantizada
450 eV (=U,)

Energias em um poco com 2 o
L =100 pme U, =450 eV.

(Linhas tra_cejadas: Poco infinito, ™ 0 50 100 130
com energias um pouco maiores ) x (pm)
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Equacao de Schrodinger em 3D

A generalizacao da equacao de Schrodinger, de uma
para trés dimensoes é direta:

+[E-U(x,y,z)]w =0

Caixa “Cubica”

* Se tivermos uma caixa cubica com potenciais infinitos, a

solucdo da equacado de Schrodinger, no interior da caixa, pode
Ser escrita como:

w(x,y,z)= Asen(k,x)sen(k,y)sen(k,z)
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As condicOes de contorno :

/k:n£
1 1LX ‘[
4 I—z
(e =T L
I_X
T
Ky =Ny — — L
B 3LZ X y

Assim, teremos a solucao:

wnlinzins(x’y’z):AseninlL_jsen n2|__ SenEnBL_]

X y z

» Observe gque agora temos um sistema tridimensional; portanto sao

necessarios trés nimeros quanticos para definir cada estado: ¥ n, n, n,
17



O niveis de energia serdao dados por:

E=FE,

uU=0Ph

Se

7%k h? |
- :8ﬂ2m(kf+k§+k§),
2 2 2 2
Enl,nz,n:,,:h n12+n§+ng
sm( > L L2
L=L =L=L
2
E h (nf+n22+n§)

et~ g

k.:

It 2
L,
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’ - - 2 2 2 2
- O niveis de energia e _n (”1 L +n3]

~ Ny Np N - 2 2 2
serdo dados por: oemlL L L
L,=L>=L; L,<L,<L;
e
Ei22E54,2=E; 5 1=9E; L,
E.
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« VVarias formas de poco de
potencial sdo construidas em

laboratorio, para se estudar
propriedades quanticas da
matéria.
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Aplicacoes de Pogos Quanticos ™ gme™

g/
E 3
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{ /
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Leo Esaki (1925-)
Prémio Nobel em 1973

* Pocos quanticos foram primeiro
apresentados (1970) pelos fisicos
L. Esaki e R. Tsu.

 Equipamentos de MBE (Molecular Beam Epitaxy) ou
MOCVD (Metal Organic Chemical Vapor Deposition)
produzem nanoestruturas, depositando camadas com
espessuras em escala atbmica (controle de monocamada).

 Usando técnicas como MBE ou MOCVD podemos produzir
heteroestruturas de cristais (ex.: Al,Ga,,_,yAs - GaAs) que se

comportam como pocos quanticos.
21



Manipulacao de atomos

35 atomos de Xenonio em superficie de Ni
[ D. Eigler et al., IBM, Nature 344, 524 (1990) ]
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Exemplo: Al,Ga,  As - GaAs

(Poco Quantico)

GaAs

Al,Ga yAS AGa AS

Aplicacoes: leitores de
CD e DVD
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Outras Armadilhas: nanoestruturas

* Pontos Quanticos (0-D)

* Fios Quanticos (1-D)

24



Pontos Quanticos

Terminal

"—— =500 nm 4

()

Fig. 39-11 Um ponto quantico ou “4dtomo artificial”. (@) A camada semicondutora
central forma um pogo de energia potencial no qual o elétron € confinado. A
camada isolante de baixo € suficientemente estreita para permitir que elétrons
sejam introduzidos ou retirados da camada central por tunelamento quando uma
tensdo apropriada é aplicada aos terminais do dispositivo. (b) Fotografia de um
ponto quéntico real. A faixa central € a regido onde os elétrons sdo confinados.
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Atomo de Hidrogénio



Estudo do espectro emitido por gases:

Parte visivel do
espectro do gas

prisma

 Tubo contendo gas em
que ocorre descarga

Descargas elétricas em um tubo contendo gas a baixa pressao

No anteparo vemos as linhas o espectro do gas.

sao fontes de luz, que colimada pela fenda, sobre refracdo no prisma.
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O espectro do atomo de hidrogénio

—

A

™ . - N 9o @ ©
O (e} < (@) N~ <t
Yo} (e] ™ ~— o © O
© < < < O ™ ™
Red Blue Violet Near ultraviolet

Hydrogen emission spectrum
% in the Visible region

4 linhas no visivel
Johann Balmer - 1885

E E E &
C C C -
O <+ O «©
— ) 0D O
< <+ < «©

Posteriormente: mais séries (UV/IV): Lyman (1906-1914);
Paschen (1908); Brackett (1922), Pfund (1924), etc... 29



Curiosamente, todas as linhas observadas tinham um A satisfazendo:

L gL 1
A m? n?

onde m e n sao numeros inteiros, e R é denominada constante
de Rydberg, que vale R = 1,097373 x 10’ m -1 (empirico).

Hoje: R € uma das constantes fisicas conhecida com maior precisao:
R_=1,0973731568525(73)x 10’ m-t (7 partes em um trilhao!)
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O atomo na “Antiga” Mecanica Quantica

 Por volta de 1910, foram-se acumulando muitas evidéncias
experimentais de que os atomos continham elétrons (particulas
que compunham os raios catodicos e conduziam a eletricidade).

« Mas sabia-se que os atomos eram neutros. Portanto, deviam
possuir uma quantidade igual de carga positiva...

Modelo de Thomson (1910)

Modelo de Thomson: previa uma
Os atomos seriam compostos deflexdo pequena das particulas o

por elétrons pontuais,
distribuidos numa massa de
carga positiva uniforme:
Modelo do “pudim de passas”.

Maximum deflection from
entire postive charge of

gold atom distributed through
whole atom < 0.02
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Modelo de Rutherford:

- Ernest Rutherford (1911): descobriu a estrutura
nuclear do atomo. Primeiro experimento de colisdo
de particulas sub-atomicas.

“Ernest Rutherford

Microscope (1871 -1937)
Nobel de Quimica: 1908

Flash of

Fluorescent
@ — T B . sCreen
Scattering

angle

Polonium Gold
sample fail

Rutherford observou grandes deflexoes,
sugerindo um nucleo duro e pequeno

"

s T@t nucleus 32




O atomo na “Antiga” Mecanica Quantica

 Rutherford entdo propds um modelo no qual toda a carga positiva
dos atomos estaria concentrada numa pequena regido do seu centro:
0 nucleo.

Os elétrons, ficariam orbitando em torno deste nucleo: Modelo
“planetario”.

* Entretanto, estes elétrons em
orbita estariam acelerados
(aceleracdo centripeta). Assim,
segundo o eletromagnetismo,
deveriam emitir energia na forma
de radiacéo eletromagnética, até
colapsarem para o nucleo!
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O modelo atomico de Bohr (1913)

Motivacao experimental: iels H. D. Bohr

(1885 -1962)
Prémio Nobel de Fisica:

EXperimentos de espectroscopia 1999
de atomos de H apresentavam
linhas (raias) espectrais discretas:

p. ex. Serie de Balmer 410 434 486 656 A(nm)
1 1 1 6—2 52 42 n=3—2
n=6
—=Ry| - =
A 2 n’ =

n=3,4,5 ..

Ry =109737,3 cm-
>

n=1 (Ground State)
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O modelo atomico de Bohr (1913)

Considerando o experimento de espalhamento de Rutherford e
as 1deias de ‘“quantizacdao” e da existéncia dos fotons, Bohr
Introduziu o seu modelo para o atomo de hidrogénio, baseado
em guatro postulados:

1. Um elétron se move em uma orbita circular em torno do
nucleo sob influéncia da atracdo coulombiana do nucleo,
(mecanica classica).

2. O elétron so pode se mover em orbitas que apresentem
momentos angulares L “quantizados”:

L = nh n=123.. ((7=hn/2n)

35



O modelo atomico de Bohr (1913)

3. O elétron fica em orbitas “estacionarias” e nao emite
radiacdo eletromagnética. Portanto, a sua energia total E
permanece constante.

4. Radiacdo é emitida se um elétron, que se move inicialmente
numa Orbita de energia E,, muda para uma orbita de energia
menor E,. A frequéncia f da radiagcdo emitida e dada por:

Ea_Eb
h

f =

Em outras palavras, na transicio do estado a para o
estado b 0 atomo emite um foton de frequéncia f.
36



O modelo atomico de Bohr (1913)

Considerando o nucleo em repouso, a forca v
elétrica no eletron e dada por e, m
e’ 1
F=- 2
Arrg, 1
Para uma orbita circular:
2 2 A
e” 1 Vv
7 = M— )
Arg, I r - h £y
tadii rme’ :
se L=rmv nnh
- V= izagéo das Grbitas!
e | = nh rm Quantizacao das orbitas!

J 37



O modelo atomico de Bohr (1913)

Portanto, Bohr prevé que as Orbitas tém raios:

h’e
r=—-2n>  ou I =rn’
zme
hee :
com f=——-=0,5291 A (raio de Bohr) & m
7me
. mv* e’ e’
Mas: E_K+U = - = — : :
2 dre, ¥ 8re, I g L LT
Arg, r’ r

Assim, a energia total das diferentes orbitas sera dada por:

4
E mze 2 12 :_13,266\/
880h N N 38




O modelo atomico de Bohr (1913)

As frequiéncias emitidas nas transicoes seriam:

E,—Ey me4(1 1) - __me’ 1
= - — — n 22 A2
n—n h 88§h3 nz o 9 8g,h° n

1 me4(1_1j_R(1_1j
Aon  8gthc\n® n”? "\n? n?

n—n

f

Portanto, Bohr prevé que:

4
me _

RH = q 2h3 ~109737 cm ! (constante de Rydberg)
ENC -

sendo um éxito para a sua teorial! N



O modelo de Bohr explicou as raias espectrais conhecidas
para o atomo de hidrogénio e mostrou que deveriam existir

outras, fora do espectro visivel.

L)
o
Lyman
series 4
3
Balmer -

.]
2 % Paschen
series
n=4 Brackett
\ series .
n=>35

Pfund series

Ep eV

0.00

— ——— 085
— A Fa:-chtn.l_m
Pl l | ] Balmer

——— 3.40

.+ 1+ Lvman series

40
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Resumo da aula:

« Particula confinada em um poco de potencial

Infinito em uma dimensao (1D) = energias discretas;
« Particula confinada em um poco de potencial

finito em uma dimenséao (1D) = energias discretas e continuas;
« Particula confinada em um poco de potencial infinito

em trés dimensoes (3D) = energias discretas/ estados

degenerados;

Atomo de Hidrogénio pré-Mecanica Quantica: Atomo de Bohr

com seus niveis de energias, descricao do espectro do H.
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Na proxima aula...

Veremos o gue a Mecanica Quantica

nos diz sobre o atomo de hidrogénio...
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