Trabalho Pratico 4.

Expansdo de uma funcdo em termos das fungoes

de onda para uma particula numa caixa
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Attila Szabo and Neil S. Ostlund, Modern Quantum Chemistry: Introduction to
r/ a.u. Advanced Electronic Structure Theory, Dover Publications Inc., New York, 1996.



Objetivo:

Pegar na funcao de onda para o problema de uma particula numa caixa:

ELEES

e transforma-la numa funcao f(x):

rf(x):x
f(x)=+
f(x)=L-x

\



Por outras Palavras!!!!
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Para o efeito utilizamos uma expansao de uma funcao, i.e.,
uma combinacao linear de fun¢oes dadas por:
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100=3 8, (0



Verifique que as fun¢oes de onda para uma particula numa caixa sdo ortonormais, 1.e.

Walwn) = [wr(X) v, (X) dx =3,

1

Se n=m entio (v, |v,)

Se n#mentao (y,|y,)=0



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

a, = (v, (x) f(x) dx (4)

F(0 = 22w, ()

|a>:;|i>ai = (jla)=>(ili)a =Zi:5jiai = 8,
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A. Szabo, N.S. Ostlund; "Modern Quantum Chemistry. Introduction to Advanced
Electronic Theory." McGraw-Hill (1996), p.11.



Verifique que f(x) satisfaz as mesmas condigoes fronteira de v, (x).

Verifique que

v, (x) f(x) dx

(2L)*? ni B
a, = —sen| — a, =
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Escreva a representacdo para a expansao (2) em termos de um numero finito » de

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

F00 =3 aw, (% 1
n=1 2
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