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- A Equacao

N

Erwin Schrodinger, fisico
austriaco, descobriu esta
equacao em 1925 (Nobel 1933)

de Schrodinger

d1) 2m
T2 = 32 £ —U(z)]¢(z)

Nos diz qual tem de ser a
funcao de onda de uma
particula de energia E bem-
definida, submetida a uma
energia potencial da forma U(x)

E a equacido-chave da
Mecanica Quantica

/
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A Equacao de Schrodinger

Motivacao: encontrar uma ‘equacao de onda’
para as funcoes de onda

|

2T
Uma onda senoidal de comprimento de onda A: ¥(x) = v sen (—)

A
satisfaz a eq. diferencial ¢ ¥ _ (27T>2¢(x)

dx? A2

Ideia 1: para concordar com a relacao de De Broglie, precisamos

1 p?  2mK d2¢;__ 2mK

A2 B2 2 dz2 = R2

()

Ideia 2: vamos assumir que essa relacao continua valendo se a particula
esta numa regiao com energia potencial U(x) = E — K(x) dependente da

posicao
d? 2m

@ @:—ﬁ[E—U(x)W(@

/




"M Recordando: diagramas de energia potencial

b \

U(x)

AN /
%

A energia cinética ¢
K=E-U

Energia
potencial
neste ponto
>
X

™
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% Recordando: diagramas de energia potencial
b

Energia A curva de energia
potencial U(x) € uma
fungao de posigao.

.

‘e
.
‘e
.
.
.
L

Linha de energia total

x<xFéuma x>xDéuma

regido proibida regido proibida
ela fisica C e pela fisica
pl . . A energia cinética cléssica
classica. . -
- EK=E—-U o
‘e, ’ &",$
Energia
potencial
neste ponto
X
I I
X / X

w de velocidade méXim/ D

Pontos de retorno
Em fisica classica: podemos também usar forcas, via F(x) = -dU(x) /dx

Em MQ: Nao falaremos mais em forcas, ja que particulas nao tém

posicao bem-definida!
(-, y




4 N

M Energia cinética e comprimento de onda
|

U constante U dependente de x (U, = mgx)
(@) A energia cinética (b) A energia cinética decresce
Energia K =:E — U é constante. Energia €OM 0 aumento de x.
Energia total Eneréla total
K Energia potencial

X t
A energiai potencial U(x)
¢ uma funcdo da posicao.
) O comprimento de onda
O comprimento de onda de de Broglie aumenta
de de Broglle € constante. enquanto K diminui.
P (x) P(x) ;

AASAYIN VIWASAWAY

VAVAVAVERES /AVAVIRV/
- y
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7 Resolvendo a Equacao de Schrodinger

|
d? 2m

T2 2 E—U(x)|y(z)

« Eq. diferencial linear, 22 ordem

« Para cada valor de E ha em principio 2 solugbes independentes y,(x)
e Y,(x); Solugao geral da forma

W(x) =Ap;(x) + Byy(x)

« Para ser uma solucao fisica, y(x) deve satisfazer ainda condicoes

de contorno: ) ]
dw(x)/dx também continua exceto

1. E uma fungéo continua em pontos x onde U(x) —
2. Normalizada: / [p(z)|? de =1 (x) — 0 para © — 00

Em geral s6 havera solugées fisicas para certos valores discretos de E
QUANTIZACAO DA ENERGIA
-, C Y




Estratégia geral para analisar uma situacao fisica usando esta equacao

1.

™~
! Resolvendo a Equacao de Schrodinger

d? 2m

T3 = 72 E—U(x)|y(z)

Proponha/chute uma curva U(x) que sirva de modelo para essa
situacao fisica.

Encontre a solugao geral para a equacao de Schrodinger

Imponha as condi¢cOes de contorno apropriadas, e descubra para quais
valores de E existe uma solucdo que as obedece. Esses serao os niveis
de energia permitidos para o sistema! As funcdes de onda
correspondentes sao chamadas estados estacionarios

Estude as propriedades dos estados estacionarios, notando por
exemplo onde ha mais probabilidade de encontrar a particula, como
seu comprimento de onda se comporta, etc.

/




% Exemplo: particula em uma caixa rigida

N
Situacao
fisica
(idealizada)

L

N @l |

Paredes perfeitamente rigidas

Detalhes da solugao —
vide quadro/ livro-texto

Modelo

A energia potencial torna-se
infinita neste ponto.

0 ., 00

U(X) A Y
Energia total
da particula
/ E
Regido Regido
proibida K proibida

i X
/o /o L\
Fora da U = 0 dentro Fora da

caixa da caixa caixa




o

P: qual a solucao geral da Eq. de
Schrodinger nesse caso ?

a) Asen(kx
b) Asen(kx
c) Aexp(kx
d) Aexp(kx

+ B cos (kx)

N N’ N’ N’

+ B exp (-kx)
onde k = (2mK)"2/h

(-

% Exemplo: particula em uma caixa rigida

Modelo

A energia potencial torna-se
infinita neste ponto.

*
’Q
*, 00
-
3

U ( x) A
Energia total
da particula
/ E
Regido Regido
proibida K proibida

Fora da
caixa

i X
/o L\

U = 0 dentro Fora da

da caixa caixa

™~




= Relembrando... do cap 39
| |

Particula em uma caixa

Ressonancia e onda estacionaria:

Ondas de matéria se deslocam em
ambos os sentidos.

n?h?

t . E = ——
" 8mlL?




4 Niveis de energia para particula em A
: uma caixa rigida

As energias permitidas
aumentam com o quadrado

Energia do niimero quantico.
E4=16E1‘ v:,'. n==4
nh*
En N 8mlL? E; = 9B, 1 ~ n=23
E,=4E, - n=72
E - » n=1
0 - )

A energ'ia E, do estado
fundamental € maior do que O.

necessario para AxAp = h ! )




4 Caixa rigida: Funcoes de Onda e P(x) A

- para estados estacionarios
2 nmTx
Vul®) = \/; sen (1)
by " by T2 b "7

T X T X ] X
0 L 0 L 0 L
2
Po(z) = [¢n(@)]? = T sen? ()




4 Caixa rigida: Fungées de Onda e P(x)

o para estados estacionarios
‘ 2 NI
¥n(e) = \/; sen (1)
b " by T2 b "0

X |
0 L 0 \\/ 0 \/ L

Regides com maior probabilidade de encontrarmos a particula

g, J \4 gy (02 j l \:

|¢’1(x)|2

0 L 0 L 0 L
2
Pa(@) = (@) = T sen? (=)




4 Funcoes de Onda e Energias do poco infinito: N
- diagrama compacto

o

U(x)of Eixo x para a fungdo Mesmo eixo x para niveis de

de onda ¢, (x). energia e fungdes de onda.
; Eixo y tem dupla fungao:
E, = 9E, v n=3 - para 0s niveis, representa
/ \\/ valores de energia;
N - para as funcbes de onda
Energias ~ Fungdes representa amplitude.

permitidas  de onda . )
Ainda, cada fungao de onda v,

esta representada como se 0 zero
n =2 do ‘seu’ eixo y estiver na altura da

E,=4E
1 \/ energia E,, correspondente
/\ Note que: . (x) possui (n-1)
E, n=1Nn0s (zeros), excluidos os
extremos, e n antinodos

X
@ 0 L (méximos e minimos)

/




4 Realizacao fisica (aproximada): poco h

.| quantico
N

Poco quantico: estrutura formado ‘sanduichando’ um material entre
dois outros (em geral ambos semicondutores), tais que elétrons
necessitem de um grande energia para passar do material do meio
para o das bordas

Quantum Well

A Quantum Well Structure




4 Exemplo: estimando o tamanho de um A

| ‘poco quantico’
Ex: um elétron esta contido em um Energia
poco quantico 1D com um  E=16E] -’ n=4
comprimento L desconhecido. 2,2
Inicialmente, esperamos o ,_g | =3 F o — n
dispositivo emitir toda a sua n 8ml2
energia espontaneamente, e E=4 n=2
depois o iluminamos com radiagao rh n=l

de diferentes frequencias.

Verificamos que o maior

comprimento de onda que ele é A) Aprox. 1 nm

capaz de absorver € A = 1098nm. B) Aprox. 10 nm

Qual é o comprimento do po¢o?

Dados: C) Aprox. 100 nm
h=6,63x 103 N.m D) Aprox. 1000 nm

hc = 1242 eV.nm
@ m, =9,11 x 1031 kg = 0.51 MeV / ¢? /
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-

(@) U = 0 no interior do pogo

Poco de Potencial Finito

Ukx) U,¢€ aprofundidade do
poco de energia potencial.
' A energia da
particula é E < U,
Up- I
v E
Regido Regido
classicamente classicamente
proibida proibida
0 = X
0o | L

(-

\

U = 0 no inte-
rior da caixa

Pontos de retorno

ex: bom modelo para um
elétron num fio!

ar [T

U,— E; < ‘funcéo trabalho’!

Pro: modelo mais realista que o
poco infinito gdo a particula tem
energia que nao é desprezivel
comparada a da ‘barreira’

Contra: modelo mais dificil de
resolver matematicamente.

/




(@) U = 0 no interior do pogo

Ukx) U,¢€ aprofundidade do

» Poco de Potencial Finito

poco de energia potencial.
i Aenergiada
particula é E < U,
U,- P |

= E
Regido Regido
classicamente classicamente
proibida proibida

0 - X
0o | L

U = 0 no inte-
rior da caixa

Pontos de retorno

(-

™~

d? 2m
= - B - U@) ()

P: qual a solugao geral da Eq. de
Schrodinger no interior do poco ?

a) Asen(kx)

b) Asen(kx) + B cos (kx)
c) Acosh(kx) + B senh(kx)
d) Aexp(kx)+ B exp (-kx)

onde




(@) U = 0 no interior do pogo
Ukx) U,¢€ aprofundidade do

poco de energia potencial.
i Aenergia da
particula é E < U,
UO - Ah‘.' :

= E
Regido Regido
classicamente classicamente
proibida proibida

0 : X
o | L

U = 0 no inte-
rior da caixa

Pontos de retorno

-

| Poco de Potencial Finito

d? 2m
= - B - U@) ()

Solucao geral no interior do poco:
igual a do poco infinito!

w(x) = Acos(kx) + Bsen(kx)

2mE

k =
h

Porém... condicbes de
contorno diferentes!




4 N

» Poco de Potencial Finito
. 2
d= 2m
T2 2 £ —U(z)|¥(z)
(@) U = 0 no interior do pogo
U(x) U,é€a profundidade do P: qual a solugéo geral da Eq. de
pogo ?eznergla.p(’:mal' Schrodinger no exterior do pogo
§ energia da i3 i ibi ?
7 panicwla ¢ E< (regiao classicamente proibida)”
/% IR a) =0 (afuncéao é nula)
- E b) Csen(x/n)+ D cos(x/n)
Regido Regido
classicamente classicamente c) Cexp(ix/n)+ D exp(-i x/n)
proibida proibida
0 / x d) Cexp(x/n)+ D exp(-x/n)
0 L
U = 0 no inte- onde h
rior da caixa N = \/Qm(U E)
0 —

Pontos de retorno

(- y




N

(@) U = 0 no interior do pogo
Ukx) U,¢€ aprofundidade do

poco de energia potencial.
{ Aenergiada
particula é E < U,
UO - Ah‘.’ :

= E
Regido Regido
classicamente classicamente
proibida proibida

0 * X
o | L

U = 0 no inte-
rior da caixa

Pontos de retorno

(-

™~

| Poco de Potencial Finito

d? 2m
T2 2 [ —U(z)|¥(=x)

Solucao geral no exterior do poco
(regido classicamente proibida):

w(x) = Cexp(x/n) + Dexp(-x/n)

B h

a V2m(Uy — E)

Impondo a condigao de contorno:
Y(z) — 0 para x — +00

Ui
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Funcoes de Onda na regiao

| - classicamente proibida
A funcéio de onda € oscilatéria
dentro do pogo de potencial 1)
P(x) _' As funcgdes de onda se
‘ajustamem x = L
P / —(x L) .
Ypogad — — */f(x) Pooraa® diferenca,
Comprimento
de penetracio 7
0’37¢borda—_ I
0 : f T X
/ |L Lt L+ 2 depende do
> ",.
| Reglao classi-
' camente proibida 2-
Ponto de
retorno  Funcdo de onda que dlminui
cldssico €Xponencialmente na regido

classicamente proibida.

™~

O comprimento de
penetracao n depende do
inverso de E — U,, ou seja,
quanto menor for essa
maior sera a
penetracao na regiao
classicamente proibida.

2) Da mesma forma, n
inverso da
massa, ou seja quanto mais
leve a particula, maior sera a
penetracao na regiao
classicamente proibida.

/




m Funcoes de onda do Poco de Potencial Finito
A

Quanto vale, aproximadamente,
o comprimento de penetracao na
regiao classicamente proibida
para um elétron com energia tal
que U,—E~1,0eV?

A) 10nm
B) 1nm

C) 0,1nm
D) 0,01nm

(-

™~
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m Funcoes de onda do Pocgo de Potencial Finito

|

(a) Poco de potencial finito

Quanto vale, aproximadamente, o P(x)

comprimento de penetragdo na . 09148 e:]’ /\ /¥
"~ . . R 4 = , e

regido cla§3|camente pro_lblda A funcho de Onm/ \/

para um elétron com energia tal estende-se para dentro

que U,—E~0,01eV? da regido classicamente

il lassame ,\ /\
B = 0885 v 2 7 N

A) 10nm

B) nm E, = 0,263 eV \ /\\_
C) 0,1nm >/\

D) 0,01nm E, = 0,068 eV < N

OeV

X (nm)
(- y




Comparando solucoes dos pocos de
M potencial Finito e Infinito de mesma largura

™

(a) Po?) de potencial finito

1,0eV

P(x)

E, = 0949 eV
A funcdo de onda
estende-se para dentro
da regido classicamente

‘e

proibida. ..., 3
E, = 0,585 eV e/

ANVA
Vi
[

N

/

E2 = 0,263 eV \
E, = 0,068 eV <
OeV

—1

-

AN L

(b) Particula em uma caixa rigida

(00]
A

e

h(x)

o0
A

A funcdo de
onda € nula nos
extremos da

~caixa.
K

\

E, = 0,848 eV

E, = 0,377 eV

E, = 0,094 eV

x (nm)

2

Para o mesmo n, poco finito tem oscilagdes mais ‘largas’
— A maior — p menor — K menor — E menor!




P(x)

[\ [~

— Y

R ANA

% Funcoes de onda do Poco de Potencial Finito

Resumindo:

A energia é quantizada.

Existe apenas um numero finito de

estados ligados.

Funcdes de onda séao
qualitativamente semelhantes as

da particula em uma caixa rigida.

Poréem, aqui elas se estendem
para as regides classicamente

proibidas.

A energia do nivel n do poco finito
€ sempre inferior a do nivel n do

poco infinito

™~

/




4 N
- Poco de Potencial Finito - Aplicacoes

Fisica de materiais: modelo
um pouco melhor para um
poco quantico

(a) Laser de pogo quantico
GaAlAs  GaAs

Corrente
—

Luz do laser Contato metélico
(b)

A

o, (o)
E, / l \ 0,125 eV

. 1,0nm |

0,300 eV

A Quantum Well Structure

0,000 eV

@ GaAlAs | GaAs | GaAlAs
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"MPoco de Potencial Finito — descricao alternativa

N

(b) U = 0 no exterior do poco

U(x) O zero da escala de energia
foi mudado, mas esse pogo
ainda possui largura L e
profundidade U,

L4
.0
)

L

/

U = — U, no interior da caixa




Fisica Nuclear — modelo
simples para potencial
sentido pelo néutron num
nucleo

Devido ao pequeno
tamanho do nucleo,
(representado aqui pela
largura do pogo), as
energias das transigoes
nucleares sdo ~106°
maiores que as das
transicoes eletronicas!

o

» Poco de Potencial Finito - Aplicacoes
o

Um decaimento radioativo deixou o
néutron em um estado excitadon = 3. O
néutron salta para o estado fundamental
n = 1, emitindo um féton de raio gama.
Niveis de energia para "
um néutron em um nucleo

— () MeV
n=4 ~13.4 MeV
\ o
n=23 — —28.5 MeV
n= /” — —40.4 MeV
n=1 ‘ —47.6 MeV
) ’_\— —50,0 MeV
O diametro do ’
nucleo € de 8 fm.
Emissao de
raio gama




4 N

Pocos de potencial gerais: analise qualitativa
B das funcoes de onda de estados ligados
a Exemplo: poco infinito com ‘degrau’
U(X) A A
Complete a frase: se E < U,, a eq. de Schrodinger
tem solucao geral naregidgo0<x<De
naregiao D < x < L:
A) Oscilante / Exponencial crescente ou descr.
B) Exponencial crescente ou descr. / Oscilante
C) Oscilante / Oscilante com k distinto
Uo D) Exponencial crescente ou descr / Exponencial
crescente ou descr com n distinto
E
>
0 D L X




e

Pocos de potencial gerais: analise qualitativa A

B das funcoes de onda de estados ligados

a Exemplo: poco infinito com ‘degrau’

se E < U,, a eq. de Schrodinger tem a

Ukx) seguinte solugado geral:
p/0<x<D:
2mE
w(x) =Acos(kx) + Bsen(kx), k= ;
p/ D <x<L:
h
Yo Ww(x) = Cexp(x/n) + Dexp(-x/n), "~ /zmw, B
E
condi¢des de contorno: w(0) = w(L)=0
> etb ye y continuosemx=D
0 D L X




4 N

Pocos de potencial gerais: analise qualitativa
B das funcoes de onda de estados ligados

| Exemplo: poco infinito com ‘degrau’

U(X) 4 A

Complete a frase: se E > U,, a eq. de
Schrodinger tem solucao geral
naregidgo0<x<De na regiao
D<x<L:

E A) Oscilante / Exponencial crescente ou descr.

B) Exponencial crescente ou descr. / Oscilante

C) Oscilante / Oscilante com k distinto

D) Exponencial crescente ou descr /
Exponencial crescente ou descr com n
distinto




e

)
o

U(x) 4

Pocos de potencial gerais: analise qualitativa
das funcoes de onda de estados ligados

Exemplo: poco infinito com ‘degrau’

se E > U, a solugao geral da eq. de
? Schrodinger tem a forma

porém
com

w(x) = Acos(kx) + Bsen(kx),

J—

vV2mE
ki = ;: , para 0 <z < D
2m(E — U,
k2: \/m<h 0), paraDSaZS

—

O numero de onda € menor (i.e., O
comprimento de onda € maior) no

lado onde a energia cinética
K(x)=E -U(x) € menor

™~

L

/




e

U(X) A

Pocos de potencial gerais: analise qualitativa A

das funcoes de onda de estados ligados
Exemplo: poco infinito com ‘degrau’

A amplitude das oscilacbes tambem é
diferente nas duas regidoes. Reescrevendo

w(x) = Ccos(kx + @)

wA(x) + (w'(x))* k> =C?

Essa expressao vale dos 2 lados do
‘degrau’. Mas como @ e @’ sdo continuos
1 em x =D, e 1/k, < 1/k,, segue que

C, <GC,
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Pocos de potencial gerais: analise qualitativa
W das funcoes de onda de estados ligados

‘ © Comprimentos de onda © Comprimentos de onda
menores e amplitudes maiores ¢ amplitudes
menores onde K for maior. maiores onde K for menor.
oo i oo
u(x) A A
v ------------- - @) 4 antinodos
E,—= \/ F,
Oy=0emd | N\ _/. ...@ Localize
umaparede | e 0s pontos
infinitamente O de retorno.
alta. ]
1 K -“ vide aplicativo
- X “Estados Quanticos
@1 antinodo” © Decaimento exponencial | jgados”
@ paran = 1 no interior da regido /

classicamente proibida.




» Ligacdo quimica covalente
(a) Modelcz unidimen.siona!\ si.mples (b) Modelo da molécula de H:-considerada
de um atomo de hidrogénio como um elétron ligado a dois prétons
0,10 nm = 2a, separados por 0,12 nm
OeV 0,10 nm 0,10 nm
0OeV— n —
n=1 /\
—13,6 eV -~
—242 eV

@ /Pr(’)ton _ 24,2 eV

® @

—

0,12 nm

@ vide applet “Estados Quanticos Ligados”




Ligacao quimica covalente

-

(a) Orbital ligante
(%)
OeV -
~17,5evV i AN
—242eV
@ @
lg,@)* O elétron é
_.compartilhado
" pelos prétons.
OeV } —
- /‘\ /\
—-17,5eV 4/ k
—24,2 eV

@ @
@ Energia aumenta com a distancia

entre os nucleos — Forca atrativa




N Ligacdo quimica covalente
‘ . ~
u(r) Ligacao
r repulsao
Energia Coulombiana
potencial entre nucleos
total da positivos

molecula \

r

equilibrio

-/

>

0

r

\ Energia de ligagdo de

um elétron em um
orbital ligante (< 0)

tipicamente r,yiipio ~ 10 nm a 1 nm (dimensdes atémicas)

(-




Ligacao quimica covalente

-

(a) Orbital ligante
¥, (x)
OeV »
~17,5evV 7 -
—242eV
@ @
lg,x)* O elétron é
_.compartilhado
~" pelos prétons.
0eV—— ]' —
n=1
—17,5eV J N
—242eV

® @

Energia aumenta com a distancia
entre os nucleos — Forca atrativa

(b) Orbital antiligante
(%)
0eV —
o, /\
_9,0 eV \\ /
—242¢eV
O elétron
““““ pertence a um
‘A _..proton ou ao
outro.
OeV
n=2 ;
-9,0eV
—242¢eV

® @

Energia diminui com a distancia
entre os nucleos — Forca repulsiva /




(-

(a) Orbital ligante

0OeV

Ligacao quimica covalente

P (x)

i

~

n=1
—17.5eV ]

—242 eV

®

®

C) Ela se quebra (dissocia)

(b) Orbital antiligante

OeV

-2\
—9,0eV ’

/69

—242 eV

%

®@ @

A) Os nucleos se reequilibram a uma distancia maior

B) Os nucleos se reequilibram a uma distadncia menor

O que ocorre se iluminamos essa molécula com fétons de energia 8,5eV?

D) Nada, pois ela ndo é capaz de absorver um féton com essa energia
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Oscilador Harmonico Classico

Energia
Ux) = 3kx’

xE\ 0 /xD
Regido Pontos Regido

classicamente de retorno classicamente
proibida classicos proibida




Oscilador Harmonico Quantico

»
N

Energia
Ux) = 3kx° 4 -
Os niveis de energia sao
igualtmente espacados
— _5
n=3 E3 = iﬁw
— _3
n=2 E2 = 5ﬁw
_ 1
n= 1 \ \ El - Eﬁw
X

I I | | | |
—3b —2b —-b 0 b \ 2b 3b
Ponto de retorno
classico paran = 1




Oscilador Harmonico Quantico

Energia
Ux) = 3ki® 4o
s niveis de
i
3hw
=3 L E, = Sho
2hw ¥

E, = 3w

E, = ‘hw

N

T T
0 b\ 2b 3b

Ponto de retorno
classico paran = 1

Eqg. Schrodinger

d? 2m
D [E"“W )
Primeiras solucoes
Pr(a) = Aye /2
2 2 h
Ya(w) = Apge "/ b= —

wg(as) — Aj (1 . 2{%) 6—x2/2b2
Energias: E, = (n-%%) hw

Espacamento uniforme:

En+1 - En = hw




»
b

Energia
potencial
total da

molécula

parabola
aproximada
proximo do |

minimo

tipicamente r

o

U(r)

S

Ligacao quimica covalente

Ligacdo

ro repulséao
Coulombiana
entre nucleos
positivos

lequilibrio

0

>

\ r
Energia de ligacao de

um elétron em um
orbital ligante (< 0)

equiibrio ~ 107 nm a 1 nm (dimensdes atémicas)




Aplicacao : vibracoes moleculares

»
N

Niveis de
energia aprox.
igualmente
espacados
por Aw, onde

k
W = —
m
d?U
L _ U
drz =70

(-

U(r) Ligacdo

Niveis de
energia

Udissoc 1T~ 7\ %_ - _7——
5 \ / A transicdo 1—2 €

responsavel pela
~~absor¢cao no
infravermelho.

0,0 r(\(),Z 0,4

do poco de potencial
¢ quase uma
parabdlica.

causa aumento das
vibracbes, i.e.
esquenta a molécula

r (nm)




Aplicacao : vibracoes moleculares

U(r)

U

1Ssoc

Ligacao

Niveis de
energia
permitidos

/ A transi¢ao 1—2 €

[/

771 7 responsavel pela

/7 *absor¢ao no

—_N W K W

0

\A¢/ -7 __ infravermelho. ___ |

0,0

| . I r (nm)
er 0,4

A parte mais funda “Separagao de equilibrio
do poco de potencial

¢ quase uma
parabdlica.

A absorcao de um

R foton com essa

energia (ou mais), em
geral no ultravioleta,
causa vibracodes
capazes de afastar os
nucleos até r—« (ie a
molécula se dissocia).

obs: mecanismo de
fotodissociacao
diferente daquele via
orbitais antiligantes

/
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% Exemplo : absorgédo por acetona [ (CH,),CO ]
‘ H A H
Transmissao (%) \c/ \c/

IOO_W (~ H
\ O

75 -
Transicaol — 2 de
50 - uma ligagdo C-CH,
25 - Transicdol — 2 de
uma ligacdo C=0
0 | | | | —T—TA ([.LIII)
3 [ 4 5 16

E~037eV E~0,21eV
© p,




4 N
” Barreira de energia: particula classica

L

() (b)

Uma bola com essa energia
UGx) .desacelera durante a subida, mas
< consegue transpor a barreira.

£ E> U,

A bola possui U, T\

energia cinética K Y | E<U,
:. ymax :: /I \
i .

CH 0 . : \

l. I _
Uma bola com essa\ — M8 Ymax

energia inverte seu Ponto de retorno
movimento no ponto
de retorno.

(- y




™

= Barreira de energia: particula quantica

proibida.

U(x)
A particula se aproxima pela
esquerda com energia E < U,
Uy —\
pl —_ | | E<U,
| |
/1 N\
0 : : X
| |
| ¥y decai exponencidlmente
| .~ .
W(x) : na regido classicamente
|
|

|
: |
\4 |
|

A particula emerge com o
mesmo comprimento de onda de
de Broglie apds o tunelamento
através da barreira energética.

O que esta errado nesta
figura?

A) O comprimento de onda
para x grande

B) Os limites da
classicamente proibida

regiao

C) A amplitude da onda para x
grande

D) A forma da onda na regiao
da barreira




4 N
- Barreira de energia: particula quantica

‘ obs: fig. incorreta no livro (onda corresponde a uma
U(x) barreira quadrada, n&o trapezoidal como na fig)

A particula se aproxima pela
esquerda com energia E < Ug
Ul ¢  — Particula tem

= E<U,
probabilidade de

| | | aparecer do outro
| §y decai exponencidlmente i
' na regido classicamente lado da barreira!

| proi:bida.
' / Tunelamento
X

A particula emerge com o
mesmo comprimento de onda de
de Broglie apds o tunelamento

@ através da barreira energética.

0 | X




Tunelamento: dependéncia com

% largura e altura da barreira
"
U(x) A barreira
Barreira  possui largura w.
de energia .
Uy~ e /
p(x) = Age ™"
E<U, ~ -
Amplitude A
0 0 ” X
V U > Tunelamento
Amplitude A P An |2
: Ptunel — —P — L — 6—2w/n
Pg Ag




Tunelamento: pacotes

-

Obs: € possivel obter uma imagem mais precisa de como o
tunelamento ocorre no tempo usando pacotes de onda. Vide

aplicativo ‘tunelamento quantico’, disponivel no site

o
o
—

~= Total Energy — Potential Energy

(" Configure Energy... )

0

Energy (eV)
: =]
<o

Wave Function

8
z

-0.251
-0.50"
Z 0.25;
@

£ 0.20+
0154 —
= 0.10!
0

B 0051
(=]

& 0.00

( Make Quantum Measurement ) Position (nm)

T R IR s P s W W W, T Yo Y o s o, o 1B (e g V)

Potential
) Show energy values

Show reflection and
transmession probatelities
Hlectron Wave Function view
M real pan  w—
M imaginasy pant ==

T magnitody s

M phase O10EI2nm

Direction of incoming wave
=] <t

Electron Wave Function foem
®) wave packet

) plane wave

Wave packet propertios
Intiad width @ 2.1 nm

s
b

o1 10 20 30 40

Inniadl posation: - 1.5 nm

Y
v 4

-3 -4 0 4 LI P4

[ Reser 7A|:| )

8 s ll«} !,II_E’ I

( Hetpr )

barrier fwelt [ &

™
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STM - Scanning tunneling microscope

Microscopio de tunelamento

|

4. Uma imagem mostra a
corrente em func¢do da
posi¢do da ponta da
sonda, revelando o perfil
da superficie. -

ponta com até um unico

................ > b
3 A comrente & Sistema de atomo de largura
monitorada 2 medida SR
que a sonda € movi- [
mentada para a frente Monitoramento| _
e para trds, varrendo da corrente
toda a amostra.
" Ponta da
4 sonda

-+ >
Camada . .
de ar —
= (),5 nm *

®.® ® I

Amostra b iy |2 e 5 oS

1. A amostra pode ser 2. Uma pequena°
considerada como um  voltagem positiva faz
conjunto de carogos os elétrons tunelarem
10nicos positivos através da fina camada
@ imersos em um de ar entre a ponta da

“mar” de elétrons. sonda e a amostra. /
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STM - Scanning tunneling microscope
“ Microscépio de tunelamento

Atomos de carbono na A superficie do silicio
superficie do grafite




e

.|

STM - Scanning tunneling microscope

Microscépio de tunelamento

™

‘Z Uma imagem mostra a
corrente em fungdo da
posi¢do da ponta da
sonda, revelando o perfil
da superficie. -

................ ? I

3. A corrente é §istema de
monitorada & medida SR
que a sonda é movi- [
mentada para a frente___|Monitoramento|
e para trds, varrendo da corrente
toda a amostra.
| .. Ponta da
e sonda

- e
Camada 1
de ar —_
= (0,5 nm] s

® ® ® ®

@, ®

Amostra

1. A amostra pode ser
considerada como um
conjunto de carogos
ibnicos positivos
imersos em um
“mar” de elétrons.

2. Uma pequena.
voltagem positiva faz
os elétrons tunelarem
através da fina camada
de ar entre a ponta da
sonda e a amostra.

(b) Nivel de energia para
um elétron da sonda

U(x) ou da amostra._
oWk
Uo . - P
= 4eV
v h 4 E
x

Amostra Camada Pontada
de ar sonda

Como P,,. ~ e?WN uma pequena
mudanca em w se reflete em uma grande
mudanca na corrente de tunelamento.

P: na fig. acima, o que ocorre com P,
quando a ponta da sonda passa sobre um
atomo de espessura ~ 0,1nm (reduzindo w
de 0,5nm para 0,4nm)?

A) aumenta ~7,3 vezes C) diminui em ~7,3 vezes

B) aumenta ~2,7 vezes D) diminui em ~2,7 vezes

/




4 N

STM — Scanning tunneling microscope

Microscopio de tunelamento

“Curral quantico”

A ponta do STM também pode ser
usada para mover atomos ‘soltos’
na superficie (aqui, atomos de
ferro numa superficie de cobre).

Vemos a montagem de uma
estrutura chamada ‘curral quantico’

P: o que sao os circulos concéntricos
detectados pelo STM no interior do
‘curral’?

A) Regides onde a superficie de cobre
fica mais elevada que a média.

B) Regides onde os elétrons no cobre
se concentram, devido a sua repulsao
mutua

C) Regides onde a fungcdo de onda
dos elétrons no cobre tem maxima

\amplitude.




/. Tunelamento: problemas a vistaparaa

) industria microeletronica
R |
10.000 B e Ano [1/2 dist (nm)

| Meia-distancia entre eletrodos 1981 2.000
de memoria DRAM (nm) 1983 1.600
Ad 1987 | 1.000

1.000 1990 900

| 1993 300

1995 400

1997 250

100 1999 200

2001 150

2003 100

2005 80

10 7 2007 68

2009 45

2012 32

2013 28

1- T “ : “ “ T L 2014 25

1980 1985 1990 1995 2000 2005 2010 2015 2020 2025

P: suponha que em 2014 a probabilidade de tunelamento entre dois eletrodos era
de 10'°. De quanto teriamos de reduzir a distdncia para essa probabilidade
aumentar por um fator de 10 bilhdes, chegando a 10®° ? Em que ano isso
acontecera, seguindo a tendéncia?

@ A) 2022 B) 2024 C)2026  D)2028 Y




" Diodo Tunel Ressonante
(a) Elétrons aproximam-se pelo
exterior com energia térmica £, ~3/2 kyT=0.04 eV a T =300K
w » Y

vl s W — o2 ‘.-"

ﬁ § ﬁ ﬁ ﬁ 3 GaAlAs  GaAs

&) &) &) O &)
0,3eV
Energia . | Gads

— / . E_=0.04cV

0,0eV ] —————— e — UUF C Corrente

Nivel de energia E| do pogo quéntico = 0,15 eV




" Diodo Tunel Ressonante
A\/I'CS
(b) Uma diferenca de potencial faz
com que a energia potencial
aumente com a distancia.
3 " GaAlAs  GaAs
Elétrons
“a
e ® / *— GaAs
A ¥ Etenn
o EJ1
AU=¢ AVres _C:)ITCII(C
>

Corrente de tunelamento

Quando AU = E, - E,.,, , a energia do nivel no interior do
poc¢o quantico se iguala a energia dos elétrons incidentes, o
que permite que eles tunelem — isto ¢ um efeito de
ressonancia

@




(¢) O tunelamento péra quando as
energias deixam de ser iguais.

e

e

" Diodo Tunel Ressonante
§

AV > AV,

AU = e AV

|

GaAs

Corrente




- Diodo Tunel Ressonante
‘ GaAlAs GaAs
GaAs
I (uA)
1,0_ _C)orrente
Corrente de tunelamento
0.8 — para AV =0,25V
0,6 - , :
Dados experimentais de uma
0.4 - estrutura com uma camada de
’ 4nm de GaAs entre duas
02 - barreiras de 10 nm de GaAlAs
Ha uma faixa estreita de
0 ' ' —AV (V)  voltagens proximas a 0,25V onde

| |
0 02 04 06 08 1,0
a corrente aumenta em 10 vezes.

Aplicacao: Circuitos digitais de

computadores
@ Y




