KVANTNA KEMIJA 1. vjezbe

Zadatak 1.

Elektron se giba u jednodimenzionalnoj neprobojnoj
potencijalnoj jami Sirine a=1nm . (Vidi sliku)

a) Nadite vlastite funkcije 1 vlastite energije elektrona.
Kolika je energija osnovnog stanja elektrona?

b) IzraCunajte neodredenosti poloZaja 1 koli€¢ine gibanja
elektrona u odredenom stanju. Koliki je umnozak tih
neodredenosti?

c¢) Ponovite racun pod b) pod pretpostavkom da vrijede
klasi¢ni zakoni gibanja elektrona.
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KVANTNA KEMIJA 1. vjezbe

RjeSenje:
a) Stacionarna Schrodingerova jednadzba ima oblik:
#: d*¥(x)
o 7 =EY¥(x) , 0<x<a
odnosno:
2
d Y/<2x)+k2‘f’(x):0 , k2:2m2E
dx h

Opce rjeSenje ove jednadzbe je:
Y (x)=A-sin(k-x+¢)
Rubni uvjeti su:

1z Cega slijedi:

Uvjet normalizacije:

|A|2fsin2(kx)dx=1 > A=d?, |2
) a
Dakle, vlastite energije 1 vlastite funkcije su:
2 2 2
En:h 1TI/; , ‘Fn(x)z\/zsin "yl n=12, ...
2ma a a
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KVANTNA KEMIJA 1. vjezbe

Osnovno stanje odgovara kvantnom broju n=1, s energijom

ATt
E,= 2=O,376eV
2ma

b) Neodredenost neke, bilo koje, fizicke veli€ine O, racuna se
na nacin:

Ao=\0*-l0"
Za polozaj imamo:
21TNnX
5 ) 1 —cos _
2Tt X
-= dx=— dx =
(x) a{xsm | dx a{x 5 x
_1 x_2| —jx cos| ZTAX | g | =4 1| _a | G| 210X
al 2" a 2 a|l2nm a
—fsin 2T nx dx||=2
) a 2

Na sli¢an nacin, supstitucijom i parcijalnim integriranjem,

dobijemo:
M)a’u: az(l— 1

2y _2
(x >_Cl 2 3 2m’n’

3 2T
2 .2
fu -S1n

0

_a_
21T
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KVANTNA KEMIJA 1. vjezbe

Za koli¢inu gibanja imamo:

<p>:—ih3fsin Amx ) dn | 2T =0
a, a |dx a
a 2
2 220 . |nmx)| d° N1 X 2| nTT
=—h = dx="h
) a“ofsm a |dx° a a
h
A =T
P a

Umnozak neodredenosti poloZaja 1 koli¢ine gibanja:

1
12

Ax-Ap=h-\/

c) Po zakonima klasi¢ne mehanike, Cestica se giba stalnom
brzinom, osim u tockama gdje se sudara sa zidom 1 tu se
odbija mijenjajuci samo predznak svoje brzine. Dakle,
giba se periodicki. Period njezina gibanja je

2a

T==4
.

gdje je v njezina brzina. Postavlja se pitanje kolika je
vjerojatnost dp da ¢emo u intervalu vremena df Cesticu naci
u okolini odredenog poloZaja unutar jame? Ta vjerojatnost
je ocito jednaka omjeru intervala vremena 1 poluperioda.
Zasto poluperioda? Zato Sto u odredenoj toc¢ci Cestica
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KVANTNA KEMIJA 1. vjezbe

moze 1mati brzinu v 1li -v. Dakle, vrijedi

J :dt:2dx:dx
P I T a
2

To znaci da je gustoca vjerojatnosti konstantna 1 1znosi 1/a.
Kad znamo gustocu vjerojatnosti, onda znamo izracunati
prosjecne vrijednosti bilo koje veliCine.

Imamo:

2

_a 1 _a 2 _a 2 1 _a
<x>—{x-;dx—5 , (x >—{x -de—?

M)=0 (= = (p)=0  (ph=my

Iz ovoga slijedi:

mya

Ax-Ap= ND

Ako bismo umnozak m v a , prema shvacanju "stare" kvantne
mehanike, zamijenili s 7 , onda bismo za velike kvantne
brojeve dobili isti 1zraz za neodredenost Sto smo ga 1zveli 1z
Schrodingerove jednadzbe.
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KVANTNA KEMIJA 1. vjezbe

Zadatak 2.

Rijesite Schrodingerovu jednadZbu za elektron unutar
kvadrati¢éne dvodimenzionalne neprobojne potencijalne jame
Sirine a=1 nm.

a) Kolika je energija osnovnog stanja elektrona?

b) Koje su valne funkcije prvog pobudenog stanja elektrona?

RjeSenje:
a) Schrodingerova jednadzba je:

— K2
2m

azw+azw

ox° 0y —EY

Rubni uvjeti su:
Y(x=0,y)=0 , ¥Y(x=a,y)=

0
Y(x,y=0)=0 , ¥Y(x,y=a)=0
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KVANTNA KEMIJA 1. vjezbe

Valnu funkciju ¥ (x, ) moZemo predoéiti u obliku umnoska

¥(x,y)=F(x)G(y)

zato Sto operator deriviranja po varijabli x komutira s operatorom
deriviranja po varijabli y.

Ako za funkcije F'1 G postavimo jednadZbe

2 2
d F(x)+k2F(x)=O o d G(y)+k§G<y):o
dx’ : dy2

onda 1z Schrodingerove jednadzbe dobivamo

h2
E=—
2m

Ova metoda rjeSavanja se zove separacija varijabli.

K24k

Primjenom rezultata Zadatka 1, 1 rubnih uvjeta za valnu
funkciju ¥ (x, y) , dobivamo

Normalizirana valna funkcija je:

L (x,y)zzsin
xr Tty a

n.rx n,my

-sin

a a
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KVANTNA KEMIJA 1. vjezbe

Vlastite energije su:
hZ 7T2
e 2 m

E ni—kni)

Osnovno stanje ima kvantne brojeve

Dobili smo dva kvantna broja jednostavno zato Sto je gibanje u
dvije dimenzije.

b) Prvo sljedece stanje energije 1znad osnovnog stanja se moze
ostvariti na dva nacina

Tim dvama skupovima kvantnih brojeva odgovara ista
energija, a dvije razlicite valne funkcije:

‘I’zl(x,y)zzsin 2 x sin| 22
: a a a
‘{’lz(x,y)zgsin T2 ).sin 2my

: a a a

Ta pojava, da jednoj te istoj energiji pripada viSe od jedne
vlastite valne funkcije, zove se degeneracija stanja. Ona je
povezana sa simetrijom potencijala—ako kvadrat zakrenemo za
90° , nista se ne ¢e promijeniti.
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