Trabalho Pratico 3.

Principio Variacional: Aplicagao ao

Atomo de Hidrogénio



A equacao de Schrodinger independente do
tempo € uma equagao de valores proprios:

H|p)=¢|¢)

‘ ¢> ¢ a funcado de onda exata normalizada para o estado
fundamental
oo 1 . |
H=-— 5 —— ¢ o Hamiltoneano e V? ¢é o operador Laplaciano
r

& ¢ a energia



(E)=(g|H|p)= |4 (HP) dr

«(1, 6, 0)
dr =r> send dr d0 dg N

0<r<w; 0<0<7; 0<p<2rx
.

Sistema de coordenadas esféricas



PRINCIPIO VARIACIONAL

Dada uma funcdo de onda,

W > (funcdo de onda teste)
normalizada que satisfaca as condi¢cdes fronteira
apropriadas, entao o valor esperado do Hamiltoneano € um
limite superior para a energia exata do estado fundamental.

Ou seja, se:

(wly)=1 emio (y|H|y)=E,>¢,



PRINCIPIO VARIACIONAL

O principio variacional permite-nos encontrar uma solucao
aproximada (ou teste), que pode depender de um
parametro, ou conjunto de parametros variacionais {a}. O
melhor valor da energia dado pela func¢ao teste sera dado

pelo pardmetro(s) que dao a energia mais baixa.



PRINCIPIO VARIACIONAL
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Considerando a funcao teste \l//>

1° Normaliza-se a funcao

(wlw)=1=|y"y dr

Como
dr =r* send dr d0 do 0<r<ow; 0<0<7;0<¢p<2x
Teremos:
27 T 00
x
(yly)=1= Idgojsen&’d@ jw w redr
0 0 0

Valido para uma funcao de onda com simetria esférica!



2° Avaliar a Energia Cinética e Potencial

1 1
H=—-V*-=
2 r

Energia Cinética Energia Potencial

<T> <V>



Energia Cinética




Energia Cinética

1

T\y)=—=V?|y)
2
Como:
2 . —2i 2i
Vi.f(r)=r dr(r drjf(r)
Teremos:

1 ) I/'_z d 2d
Tly)==5VIv)=-= dr(r E‘”j



Como:

Temos:

i) )
4 (rz iwj 2 dr
2 dr dr

——V? w>:2fd¢]€sen 0 do Tw*<
0 0 0




Energia Potencial

Como: <V> _ <W _l W>

Temos:

T

<W —% gy> = ngojsen 0 do Tw*(—%)w r*dr
0 0 0




Finalmente:

(i) Determina-se a expressao da energia que depende do parametro variacional («):
(E)=(V)+(T)=E(a)

(if) Determina-se o valor de «a para o qual <£> ¢ minimo:

dE(ar)
da

0

(iif) Determina-se o valor de energia correspondente de E( ).



Neste trabalho serao consideradas duas funcoes teste:

Uma funcao do tipo Slater:

) =Ne™

Uma funcao Gaussiana:

)= Ne™



