Quimica Computacional (2020-2021)

Trabalho Préatico 3b. Expansdo de uma funcdo em termos das funcbes de

onda para uma particula numa caixa.

De acordo com o trabalho 3a a funcéo de onda, solucdo da equacdo de Schrédinger para

0 problema de uma particula numa caixa mono-dimensional de comprimento L, é dada por:
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e pode ser utilizada para representar a funcdo f(x) nointervalo 0 <x<L:
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1. Considerando uma caixa mono-dimensional unitaria (i.e., L = 1), construa um

programa em Python que:

a. Permita criar uma representacdo grafica de f(x) data pela equacdo 3 para
diferentes valores de n.

b. Utilize um critério para determinar o nimero de termos, n, no somatorio da
equacdo 3, necessarios para obter uma representacdo aceitavel de f(x), e que

indique o nimero de termos necessarios para satisfazer essa condicéo.

c. Que disponibilize os dados calculados de forma a que seja possivel representar
graficamente os resultados da equacgdo 3 em fungéo de n, e a sua comparagdo com
a funcdo exata f(x) (equacéo 2).

2. Faca a comparacdo grafica dos dados calculados anteriormente e discuta o que é
possivel concluir & medida que aumenta o0 numero de termos no somatorio da equagéo 3?



