Funcao de onda, Equacao de Schrodinger

Distr. de prob. da funcao de onda W(x,t): P(z,t)dx = |\I/(Jc, O dx = U*(x,t) U(z,t)dx
Independente do tempo ¥ (z): P(x)dz = |[¢(x)|* dx = (m (x)dr

Probabilidade de estadia entre z =a e x =b: P, = [] P(z(,t))dz =1
Condigao de normalizagao: f P(z(,t))dx =1
Equagao de Schrédinger: —2- 82§I§t + V(z, t)¥(z,t) = ihaq’(x D

Equagao de Schrodinger independente do tempo: fmd d‘iQ + V(x)y(z) = Ev(x)
. ~ . . 1Bt
Variacao com o tempo de \If para um potencial mdependente do tempo: ¢(t) = e

EdS em trés dimensoes: —2%= - V2 4+ Vi) = —ﬁ (Zj;f + G Y+ sz> + V(z,y,2) = Ev
Em coord. esf.: —%T%-g (7’2‘?)%) 2:;2 Lelne%(sen@glg) 5671120 8¢2} +V(r,0,0)Y = EyY
Operadores

Posicao: zop = T+, Yop = Y+, Zop = 2-

_ho ho ho. 2 52

Momento linear: pyop = 75-,  Pyop = Tag0  Pop = T35 (p2)op = —h 57

ﬁop h -V

A 2

Hamﬂtomano 1nd2ependente do tempo: H,, = H = —;—mg% + V(x)

3D: Hyp = —2-V? + V(2,y,2)
Hamiltoniano dependente do tempo: H,, = ih%
Quadrado do momento angular: (L?),, = —h” [Selnre%(sen@%) + W%ea%}
Componente z do momento angular: L, o, iha%

Valor esperado para uma funcao f(z): (f(z)) ou f = [ ¢*(z)f(x)v(z) dz
para uma grandeza representada por um operador fo, (onde fo,t(z) = f(x)Y(x) ):

(f) = I 0 (@) foptp () dax

Casos Resolvidos

1) para uma regidao com potencial constante (E > Vp): ¢ = A - et B . g7ike

ou A -senkx + B - coskx, onde k = 7V2m(ﬁE_VO)
) para uma regiao com potencial constante (E < Vp): v = A et 4+ B . ™

2m(Vo—FE)
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Coeficiente de Reflexao de um degrau de potencial (£ > Vj): R = (k1+k§> = (H\/m) ,
onde ky = YZE  f, — V2ET)

B
Coeficiente de Transmissdo de um degrau de potencial (E > Vp): T =

onde o« =

4k1ko
(k1+k2)?

de uma barreira de potencial (F < Vj, tunelamento): 7'~ 16%0 (1 — %) e 2aa
Pogo quadrado infinito (tamanho a, ponto 0 no centro do pogo):
n(x) = Bpcosky,z (n impar), ¥, (x) = A,senk,z (n par), onde k, = °
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Oscilador Harmonico

Potencial: V(z) = 1ka? = imw?s?, onde k = mw? = constante de forca (de Hooke)

mwr

Fungoes de onda: i, (z) = Cpe” 20 H, (,/ :L‘), H,, = polinomio de Hermite de grau n
Niveis de energia: E, = (n+1)-hw, n=0, 1,... Regra de selecao: An = +1

Atomo de Hidrogeéenio

Potencial: V(r) = —Z<

Amegr

Fungdes de onda: )y, (, 0, qb)l: R (7)Yim, (60, ¢) = Rpy(1) O, (0) P, (9),
onde R,(r) = g~ %r/aon <Q> G (%), G, = polinomios de Laguerre,

ao
O, (0) = sen™§ Fyy,, (cos), Fyn = fungdes de Legendre associadas, @, (¢) = e™?
Relagoes entre os niimeros quanticos: n=1,2,..; [=0,1,2,....n—1;
my=—1,—(1—1),.,—1,0,1,..,1— 1,1
Cédigo paral=0,1,2,3,4,5,.... s,p,d, f g h,..
Cédigo para camadas com n =1, 2, 3, 4,.... K, L, M, N,...
Niveis de energia: F, = —Z—j - B

Momento angular orbital: L =/I(I4+1)-h; comp. z: L, =my;-h
Regras de selecao: Al = +1; m; =0 ou 1
Valor esperado pra distancia niicleo-elétron: (r,,;) = 7 {1 + 5 [1 — M]}

n2

Momentos de Dipolo Magnético, Spin

Mom. mag. orbital de um elétron: ji; = —%E, onde g; = 1 = fator g orbital
Médulo: 1y = giupy/l(1+ 1),  Componente z: . = —gupmy

Energia pot. devida a um cp. mg. externo B: AE = — - B
Frequeéncia de Larmor: w = %42 B

Comp. z média da for¢a devido a um campo magnético nao-uniforme: (F.) = 88% 1,
Spin do elétron: S = /s(s+1)-h, s = 7; comp. z: S, =mg-h, my = j:%

Momento magnético de spin de um elétron: gy = —%g , onde g; = 2 = fator g de spin
Componente z: s, = —gsipMs

—

Energia pot. devida a um cp. mg. externo B: AE = —ps - B=—ps,B = :I:%gs,uBB

Momento angular total: J=L+S
J=1/j(G+1)-h, J,=mj-h,onde mj = —j,—(j—1),...,j — 1,5
J,=L,+ S, mj=m+m,=|m =+ %|, Regra de selecao: Aj =0, +1

Energia de interacao spin-orbita: AE = 252”2325 i dxgr 37— Qm%c% i d‘flr’")S
- 4TZ262 U+ —ll+1)—s(s+ 1)}%!%)
. e )
Niveis de energia do dtomo de H (V(r) = —5): B = — gt (145 (757 — 40)]

Ordem das sub-camadas em atomos multi-eletronicos: 1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 4s, 3d, 4p,

5s, 4d, bp, 6s, 4f, bd, 6p



