Primjene kvantne mehanike

.‘ I Primjene kvantne mehanike

Slobodna cCestica

Za slobodnu cCesticu je V (f) = 0, te je vremenski neovisna Schrodingerova

jednadzba
hz
——V?Y(r) = E¥(I)
2m
> h%k?
adanie i 2\ ptikT —
RjeSenje je  WY(r) = Ce . E y

Za vremenski ovisnu Schrodingerovu jednadzbu rjeSenje je
\p(f” t) = Cei(iﬁ-?—wt)

uz uvjet da Cestica zadovoljava Einsteinovu relaciju E = /w .
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Prolaz cCestice kroz potencijalnu barijeru - tunel efekt
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|z uvjeta neprekidnosti valne funkcije i njene prve derivacije slijede koeficijenti

¥, (0) = W, (0), W, () = W Q)

d¥,(0) _d¥, (0) d¥, (1) _d¥, (D)
dx dx dx dx

Al + Bl - Az + Bz
A,ePl + Bye Pl = 4ot
iaAl — lO(Bl = ﬁAZ — ﬁBz

BA,ePt — BB,e Pl = jqAsel™
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B 2
Koeficijent refleksije R = :Allz
1
) R+T=1
A
Koeficijent transmisije T =| 3|2
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Cestica vece mase teZe prolazi kroz barijeru.
Prolazenje je teze Sto je barijera Sira i razlika I/, — E veca.
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Cestica u jednodimenzionalnoj pravokutnoj potencijalnoj jami

Y(x)
x=0 x =1
_h_zdztp_ — ikx —ikx
0<x<L, Zmdxz—E‘P - Y(x) = Ae'™ + Be

Y(0)=0,¥Y(x) =Csinkx,C = 2iA

nm
YL)=0 -» k= - n = 1,2,3, ... kvantni broj
h2k?  h*n?
~2m  8ml?

diskretan spektar energija
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.‘ I Cestica u kutiji

_(0,0<x<L0<y<L0<z<L
| o, u preostalom dijelu prostora

Za slobodnu Cesticu unutar kutije vremenski neovisna Schrodingerova jednadzba je

h% (0%W = 09%¥  9%W
] (axz t dy?2 t 622) = E¥

2m

|zvan kutije ¥ = 0. Zbog neprekidnosti valne funkcije ¥ = 0 na povrsSini kutije.
Jednadzbu rjeSavamo metodom separacije funkcija. Pretpostavimo rjeSenje

Y(x,y,z) = Xx)Y(y)Z(2)

Uvrstavanjem u Schrodingerovu jednadzbu dobijamo

2
- ;—m(X”YZ +XY"Z +XYZ") =EXYZ/.XYZ



Primjene kvantne mehanike

hz X” Y,, Z’/
(- + T+ D) =E
2m \ X Y Z

Kako je svaki od €lanova u zagradi samo funkcija jedne varijable mora vrijediti

-——=F+ = ,k, = konst.
Y Z

2m X Zm 2m

nz x" h2 (y” N z”) _ h2k2

Stogaje X" =-k2X, X(x) = C.e'®x* + D, e k¥

Yx=0,y,z)=¥Y(x=Lyz)=0- X(x)=2iC,sink,x, k,= nx% ,n, = 1,2,3, ...

s
Analogno, Y(y) = 2iC, sink,y, ky, = Ny My = 1,2,3, ...
T
Z(z) = 2iC,sink,z, k, = Ny Mz = 1,2,3, ...
v h2
KonaCno, W (x,y,z) = Csinkyxsink,ysink,z, E = — (n2 + nZ +n2)
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Degeneracija energijskih nivoa
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.‘ I Harmonicki oscilator

potencijalna energija V zlkxz, = k, K - konstanta opruge
m
V = Ma*X* X - pomak iz ravnoteznog polozaja
2

Vremenski neovisna Schrodingerova jednadzba kvantnomehani€kog harmonickog
oscilatora

h? d’¥Y mw?x? V (X
— >+ VY= E¥Y (x)

2m dx 2

iy 1
Energije E = <n + E) hw, n=012,3,..
E L h
= —hw
072

Energijski nivoi su ekvidistantni.

Razlika izmedu dva susjedna nivoa je hw.
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.‘ I Moment kolicine gibanja. Rotator

Vremenski neovisna Schrodingerova jednadzba moze se zapisati u obliku

EVY =EY, E - operator energije
E - vlastita vrijednost operatora energije
W - viastita funkcija operatora energije

. B
E=——A+V(I)
2m

Opcenito, ako je klasi¢na veli¢ina q predstavljena kvantno-mehani¢kim operatorom Q,
tada veli¢ina g moze poprimiti one vrijednosti za koje jednadzba

QY =q¥
ima rjeSenja. Te se veliCine

0 P 0 Py

nazivaju viastite vrijednosti operatora (j
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S -

Problem nalazenja spektra vrijednosti q naziva se problem viastitih vrijednosti

Valna funkcija ‘~I—’i koja odgovara vlastitoj vrijednosti U;naziva se viastita valna
funkcija

Problem vlastitih vrijednosti iznosa momenta koli¢ine gibanja

L*¥ = L°VY,
12 = ﬁi + I:Zy + Iii - operator iznosa kolicine gibanja i njegove projekcije |:X, |:y, |:Z
Vlastite vrijednosti iznosa momenta koli¢ine gibanja L° = 1(l +1)h2, |=0,123....

Kvantni broj [ naziva se orbitalni kvantni broj



Primjene kvantne mehanike

ql
)
A~ .. 0

Operator projekcije momenta koliCine gibanja na z-os L, = —|ha—
®
¢~ polarni kut oko z osi

Problem vlastitih vrijednosti projekcije momenta koli¢ine gibanja na z-os

i oL

Op
RjeSenje ove jednadzbe ima oblik

L,
Y=Cer’
Periodicni rubni uvieti  ¥(p) = ¥ (¢ + 27)
kvantiziraju vrijednost L, =m#A, m=0,£1,%+2, ..., +I

Kvantni broj m naziva se magnetski kvantni broj
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_R °

Dvije Cestice koje su udaljene za stalnu vrijednost u prostoru nazivaju se rotator

Model rotatora moze se koristiti u kvantnoj mehanici da bi se odredila rotacijska
energija dvoatomne molekule

Prema klasicnoj mehanici energija rotatora je

L? 2
E=— _1p"
21 = =12y f
gdje je L iznos momenta koliine gibanja, a I moment inercije
oko osi vrtnje.
Prema kvantnoj mehanici dozvoljene energije rotatora su
hZ
;2 E, = 65
E =—I(+1)
hZ
E=2—
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.‘ I Kvantnomehanicko tumacenje ovisnosti toplinskog
kapaciteta o temperaturi

Prema kvantnoj teoriji, translacijski stupnjevi slobode doprinose toplinskom kapacitetu
kad veliCina kT bude reda veliCine razlike energija prvog pobudenog stanja i osnovnog

stanja
3 7°h?
AE" = Ei,—En= EW
Analogno, za rotacijske i vibracijske stupnjeve slobode dobije se
hZ
AE® =E, - E, :T’
AE" =E,-E, =ho
Promotrimo li gibanje molekule vodika u kocki volumena 1cm?te uzmemo li
eksperimentalno odredene vrijednosti momenta tromosti I i kruzne frekvencije w,

granicne temperature postaju

T R H
T, =25 c10%K, T, =25 <107k, TH=A|E ~6-10°K
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Dvoatomna molekula ima toplinski kapacitet pri konstantnom volumenu

Cy :§R+R+R=ZR
2 2

gdje je R univerzalna plinska konstanta

= R=8.31]/mol K
Svaki translacijski (3) i rotacijski (2) stupanj slobode doprinose R/2, a vibracijski (1) R
U podrucju sobnih temperatura kod dvoatomnih plinova ukljueni su samo translacijski i

rotacijski stupnjevi slobode pa je 5
CV — E R
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Dodatni materijali

https://phet.colorado.edu/en/simulation/legacy/quantum-tunneling




