Quimica Computacional (2020-2021)

Trabalho Préatico 3a. Expansdo de uma funcdo em termos das funcbes de
onda para uma particula numa caixa

A funcéo de onda, solucao da equacdo de Schrodinger para o problema de uma particula
numa caixa mono-dimensional de comprimento L, é dada por:
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Queremos representar uma funcdo arbitraria f (x), no intervalo 0 < x <L por uma série
que tem a seguinte forma:

(0= aw,( 0<x<L @

1) Verifique que as fungdes de onda para uma particula numa caixa sdo ortonormais, i.e.
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2) Demonstre que os coeficientes da expanséo (2) sdo dados por:
L
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3) Considere a seguinte funcdo f(x):
f(x)=x 0<x< %
] (5)
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a) Verifique que f(x) satisfaz as mesmas condices fronteira de ., (X).

b) Verifique que:
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c) Escreva a representacdo para a expansao (2) em termos de um numero finito n de

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

Relagdes Uteis:

sen(nt) -sen(mt) = %cos [(n—m)t] —%cos[(n +m)t]
['sen(kx) dx = —k* cos(kx) [ cos(kx) dx = ksen(kx)

[ x sen(kx) dx = —Ecos(kx) +k—1zsen(kx)



