( ) BC&T - BC0104 — Interacoes Atdomicas e Moleculares

( A ) Primeira Lista de Exercicios — Revisdo de Mecanica Quéntica

Universidade Federal do ABC

1) (a) Qual é a velocidade de um elétron cujo comprimento de onda é 3,00 cm? (b) Qual a
velocidade de um préton com o mesmo comprimento de onda? (c¢) Qual a razdo para obter
velocidades que diferem por trés ordens de grandeza, uma vez que os comprimentos de onda
sdo iguais? (d) Considere que um elétron e um préton tenham a mesma velocidade v = 1,00x10°
m/s. Quais os respectivos comprimentos de onda? (d) Nessas condicdes, vocé esperaria que
efeitos quanticos fossem mais importantes para o elétron ou para o préton? Justifique sua
resposta.

2) Uma lampada de s6dio emite luz amarela com comprimento de onda A = 550 nm. Quantos
fotons sdo emitidos por segundo, se a poténcia da 1dmpada for de (a) 1,00W? e (b) 100W? (c)
Qual o momento linear dos fotons emitidos pela lampada de so6dio? (d) Sabendo que os f6tons
sdo emitidos por uma transicdo entre dois niveis eletronicos do atomo de sédio, obtenha a
diferenca entre esses niveis de energia.

3) (@) Em um laboratério de fisica nuclear, deseja-se produzir um feixe de prétons com
velocidade v = 0,45x10°m/s e incerteza relativa no momento linear (Ap/p) = 0,01. Que incerteza
devera ser tolerada na determinacdo da posicao de um desses prétons? (b) Uma ligacdo quimica
confina um elétron a uma regido com cerca de 1A de comprimento (1A = 0,1nm). Estime a
incerteza na determinacdo da velocidade desse elétron.

4) Considere que a funcao de onda de um elétron confinado em uma caixa unidimensional de
comprimento L seja dada por

Ux) = cos(Tx/L), —L/2<x<+L/2
Yx)=0, |x|>L/r2

(a) Essa funcdo de onda é quadraticamente integravel? (b) Essa funcdo de onda é normalizada?
(c) Em caso negativo, normalize-a. d) Qual a probabilidade de encontrar o elétron nos seguintes
intervalos: —-L/2 <x<0,0<x<L/2,e -L/4<x<+L/47

5) Em Mecanica Quantica, o valor esperado de uma grandeza fisica observavel (energia,
momento linear, momento angular, posicao, velocidade, etc.) é dado por

<0> = fdr ¢+(r) O(r) Y(x)

sendo O(r) o operador que representa o observdvel fisico, <O> o seu valor esperado e ¥ a
funcdo de onda que descreve o estado da particula. E importante que vocé tenha clareza sobre os
seguintes aspectos: (i) A expressdao acima corresponde a uma média da grandeza fisica
representada pelo operador, ponderada pela densidade de probabilidade associada a funcao de
onda. (ii) Por causa da natureza probabilistica dos fendmenos quanticos, é necessario realizar
um grande niimero de experimentos idénticos (com a particula no mesmo estado ), a fim de
obter o valor médio da grandeza fisica e seu respectivo desvio. Esse valor médio corresponde ao
valor esperado <O>, sendo o desvio dado por dO = [ <O*>> — <O>* ]* (o primeiro termo é o
valor esperado do quadrado do operador e o segundo termo é o valor esperado ao quadrado).
(iii) A integral em dr serd unidimensional (fdx) se a particula estiver confinada a esse tipo de
movimento, o mesmo valendo para os movimentos bidimensional (ffdxdy) e tridimensional
(f[Jdxdydz). (iv) Em todos os casos, a integral devera ser realizada sobre todo o espago, isto é, no
intervalo (—o0,+o0) em cada direcao.

O problema de uma particula confinada em uma caixa é muito importante do ponto de vista
conceitual, pois um elétron sujeito a uma ligacdo quimica pode, em primeira aproximacao, ser



entendido dessa maneira. Esse problema é resolvido/discutido na maioria dos textos
introdutérios a Mecdanica Quantica, sendo seu estudo fortemente recomendado. Considere um
elétron confinada a regido 0 < x < L, de modo que a probabilidade de encontra-lo fora desse
intervalo (isto é, fora da caixa) seja nula, {Ax) = 0. Sendo a funcdo de onda no interior da caixa
dada por

Ux) = (2/L)"*sen(Tx/L) ,

Obtenha o valor esperado dos seguintes operadores: (a) momento linear, O = p = —ihd/dx; (b)
posicdo, O = x; (c) velocidade O = v = p/m; (d) energia cinética O = T = p*/m = — (h*/m)d*/dx’.

6) (a) Resolva o problema da particula na caixa unidimensional para um potencial definido de
forma simétrica; V(x) = 0 para —a/2 < x < a/2 e infinito para os outros valores. Usando
argumentos de simetria do integrando, calcule os valores esperados da posicdo e do momento
linear. (b) Os elétrons T das duplas ligacGes no butadieno podem ser modelados como se
movendo numa caixa unidimensional de comprimento 5,5 A. Calcule o comprimento de onda
da radiacdo necessaria para excitar um elétron no estado n = 2 para n = 3.

7) A utilizacdo de coordenadas esféricas é recorrente no estudo de dtomos e moléculas, pois o
potencial de Coulomb

V(r) = (1/41%0) quqo/r,

depende apenas da coordenada radial (r), sendo independente das coordenadas angulares (6,¢).
E recomendével que vocé faca uma revisdo sobre coordenadas esféricas. Em particular, lembre-
se que o elemento diferencial de volume (dt = dxdydz) assume a forma dt = r’ senf drd@dg e
que os intervalos de integracdo sdo 0 < r <o, 0 < @< T e 0 < @< 27U Considere a fungdo de
onda do estado fundamental do 4tomo de hidrogénio (a, é o raio de Bohr),

Yr) = (1/mag®)* exp(~r /ao) ,

onde a origem é tomada sobre o préton e o vetor r = (r, 6, ¢) localiza o elétron (em relacdo ao
proton). (a) Mostre que a funcdo de onda é normalizada. (b) Otenha a probabilidade de
encontrar o elétron nos intervalos 0 < r < ao, e @y < r < 2a,. (c) Obtenha o valor esperado da
coordenada radial (isto é, da distancia r do elétron ao préton) e seu respecivo desvio. (d) Faca o
mesmo para a velocidade do elétron.

8) O método de separacdo de variaveis é muito utilizado em Mecanica Quantica (por exemplo,
no atomo de hidrogénio). Partindo da equacdo de Schodinger dependente do tempo, obtenha,
por esse método, a solucdo formal dessa equacdo para o caso em que o hamiltoniano ndo tem
dependéncia temporal. (Esse problema é discutido/resolvido em textos introdutérios a MQ).



