Quimica Computacional (2019-2020)

Trabalho Pratico 3. Expansdo de uma fungdo em termos das fungdes de onda

para uma particula numa caixa

A fungdo de onda, solucdo da equagdo de Schrodinger para o problema de uma particula

numa caixa mono-dimensional de comprimento L, ¢ dada por:

1

v, (x) =(%)2 sen(n—zxj n=1,2,3,... (1)

Queremos representar uma fun¢do arbitraria f(x), no intervalo 0 < x < L por uma série

que tem a seguinte forma:
f()=2 ay,(x) 0<x<L )
n=1

1) Verifique que as func¢des de onda para uma particula numa caixa sdo ortonormais, i.e.

Wlw.)=[v.() w,(x) dx =5, (3)

2) Demonstre que os coeficientes da expansao (2) sao dados por:

v () f(x) dr “

a, =

O C—

3) Considere a seguinte funcdo f(x):



f(x)=x 0<x< L
L 5)
f(x)=L—-x ESxSL
a) Verifique que f(x) satisfaz as mesmas condigdes fronteira de v, (x).
b) Verifique que
3/2
a,= (2) —sen (ﬂj (6)
(nx) 2

c) Escreva a representagdo para a expansdo (2) em termos de um numero finito n de

fungdes base (e.g. n = 7). O que se pode concluir?

4) Considere uma caixa mono-dimensional unitaria, i.e., L=1.

a) Contrua uma folha de Excel que permite a representagdo grafica de f(x) data pela

equagao 2, para diferentes valores de 7.

b) Compare os graficos para f(x) exata (equagdo 5), com as representacdes aproximadas

do item 4a. O que conclui a medida que aumenta o nimero de termos no somatorio da

equacao 2.

c) Estabeleca critérios para uma representagdo aceitavel de f(x), ou o valor de n adequado

a uma boa representagao.

Relacgoes uteis:

sen(nt)-sen(mt) = %cos [(n—m)t] —%cos [(n+m)t]
Jsen(kx) dx =—k ™" cos(kx) J-cos(kx) dx = k™ 'sen(kx)

jx sen(kx) dx = —%cos(kx) + %sen(kx)



