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Oscilador harmonico: Exemplos praticos
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Postulados da Mecanica Quantica

m Para sistemas prototipo, € possivel obter as solugoes da mecanica
quantica naturalmente:

0 Particula na caixa de potencial nas suas variantes; (movimento
transaccional e estados ligados)

0 Oscilador harmonico; (movimento vibracional)

O Rotor rigido. (movimento rotacional)

m Tirando estes casos, atomo de hidrogénio e alguns sistemas
monoelectronicos, nao ha solugoes exactas.

m As bases da mecanica quantica € baseada em 7 postulados, sendo
obtidos por inducao, nao ha demonstracoes rigorosas.

m A afericao da falha ou demonstracao dos postulados baseia-se apenas na
concordancia dos resultados obtidos com os experimentais (Bosao de
Higgins).
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Como resolver problemas em Mecanica Quantica

Escrever o Hamiltoniano classico: H =T + V
2. Escolher o sistema de coordenadas mais apropriado para o problema:
cartesianas? polares?

—h

3. Usando o 2° postulado converter H no operador Hamiltoniano H.
4. Escrever a equacao diferencial e escolher as solucoes genéricas desta.
5. Usando o conceito da normalizacao da funcao de onda e condicoes

fronteira escrever a funcao de onda e os valores proprios de H
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Oscilador harmonico

energia
N

X

s Movimento vibracional de moléculas;
m Estados ligados. Energia de ponto-zero.
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Hamiltoniano classico e operador Hamiltoniano
s Energia cinética:

T =
2

p=mymy/(my + my)

m Energia potencial, Lei de Hook (F = —kx e F = —dV/dx):

V = 1kx2
2

m  Operador Hamiltoniano (p, = —/hd/dx):

H=T+V
2 2
— _h_d_+1kX2
2mdx2 2

m Coordenadas cartesianas... OK! (1D!)
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Equacao de Schrodinger

F/l[/:El[/

n* d° 1

- —— W+ -kx?y=E
2udx2W+2XW W

Dois métodos podem ser aplicados para resolver esta equacao:

m Factorizacao do Hamiltoniano, introduzindo o conceito de operador
criacao-aniquilacao.
m Expressar as solucoes em termos de polinomios na coordenada x.

As solucoes da equacao diferencial sao:

w,(x) = N H, (ax)exp(-a*x?/2) v =0,1,2,...

coma = (uk/h2)1/4, N, a constante de normalizacao e H, o polinomio de
Hermite para v.
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Constante de normalizacao

1. Determine a constante de normalizagao para v, _.
2. Mostre que y,_, € funcao propria do operador Hamiltoniano para o
oscilador harmonico.

3. Repita o exercicio para v = 1.
4. Sabendo que H,(ax) = 16(arx)4 — 48(0/)()2 + 12 determine os nodos da

funcao de onda do oscilador harmonico.

Dados:

/ exp(—az?)dz =

—00
1/2

|
= ml«ﬁl

oo ,
zexp(—aze)dz =
/_ _zexploazt)dz = T

H,(z) = 2z
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Energia
A energia para um oscilador Harmoénico vem dada por

E=(v+%)hc@) v=01,...

e® = (k/u)1/2. Note que @ = v/2r.

1. Escreva uma expressao genérica para a diferenca energética entre o
estado n + 1 e n para um oscilador harmonico.

2. Considere a molécula de HI. Sabendo que m ~ m(H) e k = 318N m',
Determine o espacamento entre niveis vibracionais sucessivos, e preveja
qual o comprimento de onda necessario para excitar esses niveis.

3. A frequéncia de vibracao do CO na passagemde v =0parav =1 éde
2143.3cm™". Calcule a constante de forca para a ligacao CO.
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Funcoes de onda e estados energéticos
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