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INTRODUGAD

No inicio deste século foram observados alquns fendmenos de na
tureza microscopica que contrariavam o conceito microscépico de "par-
ticula" bem como o conceito de '"onda', enraizados na mente humana. ]l
cou claro que o5 entes microscopicos tais como o eletron nijo se com=
portavam da mesma forma que uma bola de gude, uma "particula classi-
ca', mas apresentavam caracteristicas ondulatérias. Por outro lado, as
ondas luminosas também nao se comportavam como uma vibragao que se
propaga ao longo de uma corda, esta uma 'onda classica", mas apresen-

tavam comportamento corpuscular (nao ondulatério).

Esta dualidade particula-onda foi incorporada por Schrgdinger

-~ S [ ¢
em sua teoria da mecanica ondulatdria de 1925 na qual uma particu
la & descrita por uma onda: a fungdo de onda U(x,t) que pode ser obti

da a partir da equagao (1) posrulada por Schrodlnger

K2 a%ylx,t) + Vix)elx,t) = jf awlx,t) (1

2m ax? E

A fungao V(x) é a energia potencial de interagcao da particula
com o meio externo, m é a sua massa, e i & a constante de Planck (F =
1.055 x 107" u.s.). A presenca da unidade imaginiria i na equagio de
schrgdinger indica que a fungao de onda w(x,t) assume necessariamente
valores complexos (nao pode ser expressa em nimeros reais). Como os va
lores das grandezas fisicas observaveis (massa, p05|9ao. velocidade ,
carga elétrica, tempo, etc) sao necessariamente nimeros reais, pode-
mos concluir que a fun;ac de onda Y(x,t) associada a uma partf:ulanao

€ um observavel fisico. No entanto, segundo a teoria de Schrodingcr.

* Trabalho parcialmente financiado pela FINEP e CNPq.



todas as Enformagées acessiveis a respeito de uma dada particula es-
tao contidas na sua fungao de onda ¥(x,t). Sob este ponto de vista, a
fungao de onda ¥(x,t) é um artificio concebido para sintetizar todas
as informagoes a respeito dos valores assumidos pelas varias grande-

zas relativas a particdla (posigao, velocidade, etc)

A consequéncia mais estranha da dualidade particula-onda pro-

vém da relagao entre a velocidade de uma partficula e o comprimento de

onda A (perfodo espacial) da onda associada & mesma particula. Esta
relagao
i e (2.a)
mv .

foi sugerida teoricamente por Louis de Broglie’ em 1924, e confirmada
posteriormente em experiéncias. A partir deste conceito, a natureza
passa a ser descrita por uma nova entidade, que chamaremos onda-parti

cula, em substituigao as ondas e particulas classicas.

Sabendo-se que o comprimento de onda s6 pode ser definido pa-
ra uma onda senocidal, podemos concluir que uma onda-particula descri-
ta por uma fungao de onda senoidal possui uma dnica velocidade bem de
finida, enquanto para uma outra onda-particula descrita por outra fun
¢ao de onda nao senoidal nao podemos definir uma velocidade anica. Po
demos, no entanto, decompor a fungao ¥(x,t) em uma soma de varias se
néides, cada uma com um comprimente de onda diferente, correspondendo
portanto a uma gama de vélores diferentes possiveis para a velocidade
da onda-particula. Assim, somos obrigados a admitir uma faixa de in-
certeza Av na medida da velocidade da onda-particula. Por outro lado,
a posigao da onda-partfcula ao longo do eixo x estara restrita a re-
giao em que a fungao de onda y(x,t) nio & nula, o que introduz uma

faixa de incerteza Ax na medida da posigao. Por argumentos puramente

matematicos, sabe-se que a quantidade de sendides necessaria<na compo
sigdo de uma fungao y(x,t) e consequentemente.a largura da faixa Av
sdo tao maiores quanto menor for a regiao Ax onde a fungao nao & nula
Desta forma as incertezas Av e Ax sao correlacionadas: quanto mais
precisa for a medida da posigao de uma onda-particula, menos precisa
(maior incerteza) ser3d a medida simultanea de sua velocidade e vice
-versa. Na referéncia 3 é feita uma analise qualitativa detalhada des
ta propriedade da natureza, que foi primeiramente compreendida por

Heisenberg, em 1926 “, quando enunciou o seu principio de incertezas:

(3.a)

(3.b)



A interpretagao fisica do significado da fungao de onda Y(x,t)
foi elaborada por Max Born®, em 1927: a probabilidade de se encontrar
a onda-particula entre os pontos x e x + dx & igual a |w(x,t)*dx. Des
ta forma, as caracteristicas ondulatérias dos entes microscépicos tais
como o eletron tém uma interpretacao probabilistica. 0 acaso, entao,
€ um parametro relevante para o comportamento de um entre microscopi-
co: medidas feitas sob condigoes idénticas podem apresentar resulta-
dos diferentes. A informagao a qual se tem acesso (pela prépria natu-
reza) € o conhecimento da probabilidade de que se obtenha cada um 10s

possiveis valores de uma medida, quando repetida varias vezes.

A mesma reclagao de Louis de Broglie existente entre a posigao
e a velocidade de uma onda-particula também se verifica entre sua e-
nergia e o periodo temporal 1 de sua fungao de onda através da rela-
gao de Einstein
h
T o=z 2.b
’ (2.b)

Assim como a dependéncia espacial da funcao de onda ¢ (x,t) as
sociada a uma onda-particula com vclocidade bem definida & senoidal ,
como definida na equagao (2.a), no caso de uma onda-particula com e-
nergia bem definida, a dependéncia no tempo de ¢(x,t) também é senoi-
dal, como definida na equagao (2.b), e pode ser fatorada na equagao
de Schr;dinger (1), dando como resultado a equagao independente do tem

po:

2 42
2 0700K) outdvex) = Ewix) (4.a)
2m dx
PR
t= — — + Vix)Iyp(x) = E ¢(x) (4.b)
2m dx?
A Eunqio v(x) € a parte espacial da funcao de onda ¥(x,t) =
-iE,
= ¢yix) e K e é chamada auto-funcoes do operador energia (entre cha-

ves na equagao (4.b)), uma vez que tal operador ndo a modifica mas ape
nas a multiplica pelo valor de E que & a medida da energia da onda-

-particula.

Como a unidade imaginiria i ndo esti presente na equagao (h.a),
a auto fungao Y(x) podera sempre ser tomada real. Note-se que, neste
caso, a onda particula nao podera ter velocidade bem definida (p(x)

ndo sera auto-fungoes do operador velocidade).



2. 0 METODO NUMERICO®

A equagao de Schrgdingcr independente do tempo pode ser escri

ta na forma (4.c):

SR o etn)) 30 edgte) (4.c)
du?

A nova variavel u define a posigao x=u.a da particula, medida
na unidade arbitraria previamente fixada a. Desta forma, u ¢ adimen-
sional. A fungao P(u) e o valor ¢, também adimensionais, representam
respectivamente a energia potencial e a energia total da onda-parlfcg

la, e sao definidas nas relacoes

x = u-a (a é a unidade de comprimento)

2ma‘
P(u) = -g:— Vix) (5)

2
3 2ma E

R?
"
A forma (4.c) da equagao de Schrodinger & conveniente para so

lugoes numéricas porque s6 contém valores adimensionais.

0 eixo u (eixo x adimensional) serd dividido em partes iquais
a um valor previamente arbitrado H, e a funcao y(u) sera definida por
seus valores no inicio de cada intervalo de larqgura H, como mostra a

fiqura 1.

Desde jad podemos notar que a fungao ¥ (u) estard mais precisa-
mente definida quanto menor for o valor de H escolhido. 0 método sera
tambén mais preciso quanto menor for este valor de H. A imprecisao nu
~¢tiva do método, no entanto, pode sempre ser atenuada indefinidamen-
te se escolhermos valores cada vnz menores para H. Em outras palavras,
qualquer limite de precisao podera ser atingido, por mais que se ne-
cessitem preorens os resultados numéricos obtidos. Quanto menor o in-
tervalo H, maior sera o numero de pontos tomados no eixo u, e portan-
to maior sera o tempo gasto de computagao. Existe, entao, um compro -
misso entre a precisao desejada e o tempo necessario para atingi=- la.
Alias, este & um exemplo pratico do principio das incertezas (2.b), ja
que os dois algarismos (0 e 1) para serem diferenciados num computa-
dor necessitam de uma diferenga de energia co-€,=€. A incerteza AE
Nas energias correspondentes a cada algarismo (5 ou €,) deve ser, por
tanto, menor do que c(A: <€), o que limita o tempo At correspondente
a cada algarismo (At > TE)'



Tomemos um ponto u, do eixo u, e seus vizinhos ui-l e Ui
como na figura 2.
A primeira derivada de y(u) no ponto v, = (ui + ui~l)/2 pode
ser aproximada pela equagao
4y < WMy Y
W | usy, * = {628
i O iy H

De forma andloga, a equagao (6.b) aproxima a primeira deriva-

da de ¢(u) no ponto w, = (ui + ui+1)12:

SR L, i (6.b)

A segunda derivada de y(u) no ponto u, é aproximada pela equa

gao
%ﬁiiﬂ -:_"’i_ i R LT W
42y = ulu=w, ulu=v. z i m .
du’*u-ui ¥ iy H
Wiy = 29, + ¢, _
- i i=1 (7
H

Introduzindo a aproximagao (7) na equagao (4.c) para umu,, é

obtida a relagao

v, =2y, + P
4] ! L. ey - ely (iza)
i i
H
A equagao (B.a) permite que conhegamos o valor de Viere uma
vez conhecidos ¥; eV, |, como na equagae
Vi = (2 4+ H‘[P(ui) = el =¥ (8.b)

Alternativamente, a equagao (8.c) expressa o valor de Vi

em funcao de ¥poe VL

V.

= {2 + H? [?(ur) - :])wl = Vi (B.c)

As equagoes (8.b) e (B.c) nos permitem calcular todos os valo
res ¢i,sucessivamcnte, a partir de apenas dois previamente arbitrados,

por exemplo Y, e y;. Determina-se primeiro o valor de V2, usando Y, e



V1 na equagao (8.b); depois determina-se VY3, usando y; e Y, na mesma
equacgao, e assim por diante. 0s valores LA Voo w_3, etc. serao de-
terminados da mesma forma pela equacio (8.c). Depois de determinados
os valores ¥; 3o longo do eixo u, utilizaremos critérios baseados na
interpretacao fisica da fungdo y(u) para considerar como vilida ounao
a nossa escolha inicial de ¢, e y,. A secdo seguinte é dedicada a e-

nunciar tais critérios.

3. CONDIGDES DE CONTORNO

Consideraremos o caso em que a fungao P(u) & um pogo de poten
cial, caso em que a onda-particula estd confinada em uma regiao limi-

tada do cixo v, come mostra a figura 3.

Com energia total ¢, a onda-particula estaria confinada entre
©s pontos A e B scoundo o teoria classica. Devido ao principio de in-
certezas, no entanto, nao é nula a probabilidade de se encontrar a on
da-particula além do ponto B ou antes do ponto A. Esta probabilidade,
no entanto, deve diminuir 3 medida em Que se afaste da regiao central
do eixo u, tanto no sentido de u - + ® quanto no sentido de u +» - @,
As condigoes de contorno que devemos respeitar sao, portanto, as e¢x-

pressas na relagao

$lu~ + @) =0

(9)
lu + - =) + g
Nas regices u + + = ¢ y - - @, a energia potencial P(u) é
malor do que a energia total €, ¢ consequentemente a fungao y(u) e
Sua segunda derivada tém o mesmo sinal, segundo a equagao (4.c). Na

mesma equagao observa-se que a concavidade (segunda derivada) de Y(u)
depende do valor €. A figura U mostra o comportamente da fungao y(u)
quando se aumenta gradativamente o valor €, Na regiao u » + =, a par-
tir sempre dos mesmos valores v, e Yier

No caso da figura 4, nota-se que apenas a energia E-!E satis-
faz a primeira condigdo de contorno (9). Concluimos que a onda-parti-
cula sob a agao do pogo de potencial da figura 3 nao pode assumir qual
quer valor para a energia ¢, mas apenas valores muito bem escolhidos
Para que as duas condigoes de contorno (9) sejam respeitadas*. As e-
nergias permitidas pPara uma tal onda-particula sao quantizadas, isto

* Poder-se-ia pensar em modificar os valores de v; e ¢f+l' na figura 4, para que
outra energia proxima de €. fosse permitida. Tal artificio nao funciona porque
Wu) deve se anular também para y + - =,



€, o conjunto de valores permitidos da energia € um conjunto discreto

(nao continuo).

4. OUTRAS CARACTERISTICAS

Quando uma onda-particula colide com uma parede intransponi-
vel, o potencial correspondente pode ser aproximado por um valor infi

nito* atras da parcde, como mostra a figura 5.

0 valor da fungao ((u) atras da parede deve se anular para
que a segunda derivada de ((u) n3o seja infinita. Neste caso a condi-
¢ao de contorno se reduz a que a funcao Y(u) se anule no ponto B onde
esta a parede (em substituigao a primeira condigao (9)). Se a onda-
-particula estiver confinada entre duas paredes, Y(u) se anulara nas

duas posigoes em que se encontram as mesmas.

Quando o pogo de potencial for simétrico, isto & P(u) = P(-u),

deveremos observar situagoes idénticas nos dois lados do eixo u. lsto
pode ser conseguido de duas formas: i) para auto-fungoes pares, isto
€ Y(u) = ¢(-u), ou ii) para auto-fungoes impares, isto & Wu) = -V (-u),

0 segundo caso se justifica porque u) ndo ¢é observavel, mas [W(u)|?
sim. No caso i) podemos notar que a fungdo y(u) tera tangente horizon
tal no ponto u=0, o que permite escolhermos de antemao Yo=W¥1* . No

caso ii), poderemos impor de antemao ¥, =0.
5. NORMALIZAGAO

A interpretagao probabilistica da fungao de onda atribui o va
lor |y (x,t)|?dx a probabilidade de se encontrar a onda-particula en-
tre os pontos x e x+dx., Como consequéncia desta interpretagao, pode-
mos impor que a probabilidade de se encontrar a onda-particula em quak

uer ponto do eixo x seja igual a |, como indica a equagao
quer: J 9 G

rﬂ [W(x,t)[2dx = 1 (10.a)
]

* Um tal potencial nao existe na natureza, mas serve como bom modelo para uma sé-

rie de fenomenos reais.

** Esta ¢ uma aproximagdo que poderia ser melhorada se determindssemos ¥ = y_, a-

traves de P(0) e v,



Se a onda-particula tiver energia bem definida, a fungao de
t

onda se expressa por ¢ (x,t) = ‘JJ(:&)e-l Neste caso a condigao (10.a)

se simplifica na forma

] @
j P(x)?dx = L vlu)idu = 1 (10.b)
-0 -
A fungao ¥(u) que & solucdo da equagao (4.c) nado atende, em
geral, a condigao de normalizagio (10.b), mas o valor da integral se-

ra igual a um certo nimero positivo A’ Se dividirmos por A todos os
valores wi. a condigao (10.b) passa a ser atendida. Nestas condigoes,

diz-se que a nova fungao y(u) estd normalizada.

Hi trés pardmetros a serem determinados para uma solugao Y(u)
da equacgao (4.c). Sao eles a energia € e os valores Yy, e ¥,. Hi tam-
bém trés condigGes a serem respeitadas. S3o elas as duas condigoes (9)
e a condigao (10.b). 0 procedimento normal & descrito a sequir. Para
um valor arbitrado de y,, determinam-se vy e € de forma a serem satis-
feitas as duas condigoes (9). Se o objetivo for apenas a obtengio das
energias permitidas do sistema, sem levar en conta a normalizagao das
funcoes de onda, o problema esti terminado. Para normalizar a fungao
¢(u), basta calcular a integral (10.b), encontrando o valor A? e, fi
nalmente, dividir todos os wis por A. Em geral esta integragao & fei-
ta simultaneamente com a obtencao dos valores sucessivos de v, Nos
€asos apresentados nas segoes seguintes, wusamos a formula de Simpson (11)

para executar a integragao de y(u)?:

<) (1)

= - H 2 2 2 2
f p(u)?du = 3 [w: +ihyS 29, # Ayl 4 zwj e B e gl

0
0 valor de N na férmula de Simpson deve ser par e & toma-
do grande o suficiente para que se possa desprezar a integral na par-

te restante do eixo u, onde u > NH.

6. TESTE PARA 0 POCO QUADRADO INFINITO

As auto-fungoes do pogo definido na figura 6.a sao facilmente
obtidas analiticamente, sem necessidade de métodos numéricos. E um
bom teste para o método numérico sugerido nas segoes anteriores. Na
figura 6.a estao ainda definidas em escala as primeiras quatro ener-

gias permitidas (solugao analitica) €= 7} e =hn?, €,=91% & g =602,

Como este pogo € simétrico, escolhemos os valores iniciais

10



Vo=v,;=l para as auto-fungoes relativas as energias €, e €5, e 0os va-
lores inicliais Yo =0 e ¢, = 0.1 para €; e g,. Com um passo H = 0.02,

as fungoes obtidas estao apresentadas na figqura 7.

Neste exemplo, ao invés de determinar as energias por tentati
vas, preferimos utilizar os valores conhecidos ¢,=n?, €=bn?, gy = gp?
e €,=161%. 0s valores de y,5 devem se anular, pois u;s = 25H = 0.5 &
a posigao da parede intransponivel. A tabela | mostra os valores obti
dos para Y;s5, o valor maximo de v(u), e ainda o desvio percentual de
Y25 (que deveria ser nulo) em relagao aquele valor maximo, para cada

uma das quatro primeiras auto-fungoes.
7. 0 POCO QUADRADO FINITO

As auto-fungées do pogo definido na figura 6.b podem ser ob-
tidas analiticamente, embora de forma mais complicada que no caso do
pogo infinito, tratado na segao anterior. 0s valores das quatro ener-
gias permitidas saoe; = 6.83, ¢, = 26.96, €, = 58.9 ec, = 96.3, assi-

naladas na figura 6.b com a mesma escala da figura 6.a.

Usamos o passo H = 0,02 e escolhemos Yo = ¢; = | para E; e
€y, ou Yy, =0 e ¢, = 0.1 para ¢, e €,. 0s valores das energias foram
determinados por tentativas, segundo o procedimento que se segue. Pa-
ra uma mesma escolha de Y, e ¢, determina-se a fungao y(u) para cada
valor de € numa sequéncia G Eb' Eor Ego Ee etc. Desta forma, sao
obtidas varias funcoes y(u) numa sequéncia do tipo da apresentada na
figura 4. Devido 3s aproximagdes numéricas envolvidas, jamais se con-
seguird uma fungao com o comportamento correto, a exemplo da curva
correspondente a £ = £. na figura b. No entanto, este ndo é um entra-
ve, uma vez que o valor correto da energia sempre podera ser ”encurri
lado'" entre duas tentativas ¢ = E_eg = E,. de forma que E_ < g< E, .
A funcao ¥_(u) correspondente a ¢ = E_ se comporta como a curva £= €p
na figura 4, enquanto a funcao w+(u) correspondente a ¢ = E, se com-

porta como a curva € = €4 Na mesma figura.

Na figura 8 foram construidos os graficos das quatro melhores
aproximagoes para as quatro auto-fungoes permitidas. Na mesma figura sao
apresentados ainda os '"rabos" de cada uma das outras quatro aproxima-
gaes que, juntamente com as quatro primeiras, '"encurralam'" as ener -
gias €1, €2, €y ¢ €£,, bem como o intervalo em que cada uma foi "encur

ralada'.

A tabela 2 mostra os valores exatos das energias, os valores

obtidos numericamente com suas larguras percentuais caracteristicas, e

11



os desvios percentuais em relagdo aos valores exatos. Note-se que as
larguras caracteristicas (de * 0.4%) dentro das quais as energias fo-
ram encurraladas gég correspondem aos desvios relativos aos valores e
xatos. A precisido do método nio depende da largura do intervalo em que
cada energia €& encurralada, mas sim do valor de H previamente escolhi

do.

Deixamos a cargo do leitor as devidas interpretagoes das auto-
fungoes e das energias obtidas, bem como comparagoes com os resulta-

dos da segao anterior.

Notamos que nesta segao e na anterior nao nos preocupamos em
normalizar nossas fungoes, o que passaremos a fazer a partir da segao

seguinte.
B. 0 OSCILADOR HARMONICO

Para o potencial P(u) = 256 u?, as quatro primeiras energias
permitidas sao €, = 16, €, = 4B8,e, = 80 ec, = 112, que podem ser ob-
tidas analiticamente. Usamos estes valores, com passo H = 0.02, es-
colhendo y, = ¢, = | para €, e €3 ou ¥, = 0ey, = 0.1 para e, e €.
As auto-fungdes assim obtidas foram entao normalizadas ¢ langadas nos
graficos da figura 9. A integral de normalizagao foi executada até o
ponto em que Y(u) corta o eixo u (casos de €, e c.), ou dele mais se
aproxima (casos de €, e €,). Tais pontos foram assinalados por linhas

verticais na figura 9.

Com as funq&es normalizadas, o leitor pode comparar probabili-
dades correspondentes as diferentes auto-fungoes. Podemos concluir,por
exemplo, que a probabilidade de se encontrar a onda-particula nas ime
diagoes do ponto u=0 & maior se a sua energia for ¢, do que no caso

em que a energia € Ejy.

9. 0 POTENCIAL DO TIPO MOLECULA DIATOMICA

As figuras 10.a e 10.b mostram dois potenciais do tipo que se
observa em moléculas diatémicas reais, aproximado por polinémios do
42 grau. Ndo ha solugao analitica exata para tais potenciais. Nas fi-
guras 10.a e 10.b sao apresentados também os valores permitidos das
quatro primeiras energias, na mesma escala, nos dois casos, obtidos

numericamente da mesma forma que na segao 7.

12



Nas figuras 11.a e 11.b foram construidos os graficos das qua
tro melhores aproximagoes para as auto- fungoes de cada um dos dois Po
¢0S, respectivamente, e sao apresentados os valores que ‘“encurralam"

cada uma das energias permitidas.

A tabela 3 mostra os valores das quatro primeiras energias per
mitidas com suas larguras percentuais caracteristicas, em cada caso
(ndo confundir com a precisao do método que corresponde a maiores

desvios, - * 5%, para H = 0.02).

As figuras 10.a, 10.b, I1.a e I1.b contém uma variedade de in
formagoes conceitualmente idteis. Como exemplo, notamos que a proximi-
dade entre €; e €; ou entrc £, e £, € maior no caso da figura 10.b
do que no caso da figura 10.a. Este efcito se deve ao maior valor da
protuberancia do potencial na regiao do ponto u = 0, o que dificulta
a passagem da onda-particula de um lado para o outro, diminuindo o va
lor de ¥(x) naquela regido. Desta forma, as duas metades do pogo ten-
dem a sc¢ tornar independentes, fazendo as fungoes ¥(x) impares ( €, e
€4) se aproximarem, a menos do sinal, das respectivas fungoes P(x) pa
res (e, e €;). Notamos ainda que a proximidade entre €, ¢ €, é maior
do que entre €3 e ¢, em ambos os casos, da mesma forma que as bandas
energéticas em um cristal sao mais largas quanto mais acima se locali
zem no eixo das energias. Qutras observagoes sao deixadas a cargo do

leitor.

10. UM PROGRAMA PARA HP25

0s calculos apresentados nas segoes anteriores podem ser exe-
cutados nas mais simples calculadoras programaveis, como a HP25 por
exemplo. Apresentamos a seguir um programa para esta calculadora, com

instrugoes de uso.
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01 RCL 5 26 R+

RCL 2 *
X STO |
g x*
04 P(u)
GTO 12 30 STO + 7
12 RCL 3 ROL T2
1
RCL 4 %
STO 5
15 x 35 2
2
+ g frac
RCL 0 2
CHS x
20 RCL 1 Lo x
sTO 0 STO + 7
X[y RCL 6
R4 RCL §
X Fx 3y
25 RiTany Ls GTO 47
GTO 01
RCL 5
f PAUSE
49 RCL 1

As instrugoes de 04 até 11 sao reservadas para construir o po

tencial P(u) a partir do valor de u.

As memorias de 0 até 7 sao utilizadas durante a execugao, e
seus contelddos sao descritos abaixo.

Memoria 0 - contém w‘_l; deve ser inicializada com ¥ .

14



Memoria | - contém by deve ser inicializada com ¥, .

Memoria 2 - contém H.

Memoria 3 - contém ¢,

Memoria 4 - contém H

Memoria 5 - contém o indice atual i; deve ser inicializada com
|

Memoria 6 - contém o indice final | até o qual se deseja que
o calculo prossiga sem interrupgoes; se i 1z | o
calculo é interrompido a cada nova iteragao.

2

= z 1
Memoria 7 - contém a soma 7 g
0

+ 200+ g2 e 29 4 s 2¢:_

+

<

; (com i par), através da qual pode ser calcula
da a integral
[
2H, 1 2 |
J w(UJ’du=T{7w§ + 2974 2%, * 3 Wf):
0
deve ser inicializada com % Vi wa : Note-se

que o Ultimo valor ¢: ainda nao esta multiplicado

por 1/2 na soma disponivel necsta memoria. Deve-se
} 1

subtrair desta soma o valor 7 W? que pode ser cal

culado com o valor de wi disponivel na meméria |.

Depois de inicializados os devidos valores nas memorias e ini-
ciada a execugao do programa, esta terminara com o valor de i no mos
trador durante um segundo, e a sequir o valor de ¢i. Este valor de i
sera igual a | se houver algum valor maior do que 2 inicializado na
meméria 6, ou sera 2 em caso contrario. A cada vez que se reiniciar a
execugao do programa, o indice i sera incrementado de uma unidade e
a execugao novamente interrompida com os valores i+l (um segundo) e
Vi ﬁo.ﬁoslrador. Caso um novo valor de | seja inicializado na memd-

ria, a execugao prosseguird até i = | sem interrupgoes.
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5. Ha um método equivalente, um pouco menos simples, no seguinte 1i-

vro: R.Eisberg, R.Resnick, "CQuantum Physics of Atoms, Molecules, So
Vids, Nuclei and Particles', N.Y., apéndice F, 1974,
TABELAS
[ i Ez [ Eu
Vas 0.031 -0.002 -0.088 0.007
v : 3 . 0.40
MAX 1.000 0.796 1.000 0
¢zs/UhAx 33 =0.3% -9% 22

TABELA 1 - Valores de Y., Yuax € @,,/uHAx para o pogo

quadrado infinito de largura unitaria.

[ €2 ] €y

exato 6.83 26.96 58.9 96.3

numérico [6.85(+0.42125.9(20.18) 59.0(20.4%) 94.0(-0.42

desvio 0.3% -h3 0.2% -22

TABELA 2 - Valores exatos e obtidos numericamente das e-
nergias permitidas para o pogo quadrado finito de largu-

ra unitaria e altura 100.

P(u) E) €2 €3 Ey
(16u3-)? 11.75 16.75 36.25 55.25
123 £23 £0.7% $0.53%
eyt | 35 3.5 81.5 98.5
(36u™-9) +1.53 +1.5% +0.63 +0.5%

TABELA 3 - Valores das quatro primeiras energias permiti
das para os pogos das figuras 10.a e 10.b.
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Figura 1 - Grafico de uma fungio ¥ (u) definida numericamente ao longo
do eixo u.
¥ (u)
\
Yooy Vi
? | 4
I I
I
I
I ] :
| I |
I | |
| 1 1 u
Yo Uy,
4 wr
i i
Figura 2 - Trés pontos consecutivos da fungao y(u).
r P (u)

= U
A B

Figura 3 - Grifico de um pogo de potencial P(u), com a energia total

E € os pontos de retorno classicos A e B.
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'V(U)

>

€= 6.

Figura 4 - Comportamento de y(u) para valores diferentes

na reniao

de energia,
u+*® do eixo u, onde P(u) > €.

‘V(u)

parede

Figura 5 - Modelo para um potencial com parede intransponivel.
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Figura 7 - Autofungoes obtidas numericamente para o pogo quadrado in-

finito de largura unitaria, usando-se as quatro primeiras

energias (exatas) permitidas, e passo H = 0.02,
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Figura 8 - Autofungdes obrtid

as numericamente para o pogo guadrado fi-
nito de largura unitiria e altura 100, com as quatro cner-
gias permitidas também determinadas numericamente (
ladas entre E_ e [‘)

cncurra
0 passo

usado foi H = 0,02,
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Figura 3 - Autofungoes normalizadas obtidas numericamente para o pogo

harménico P(u) = 256 u?, usando-se as quatro primeiras e-

nergias (exatas) permitidas, e passo H = 0.02. A normaliza

3o foi feita integrando-se cada fungao no intervalo defi-

nido pelas duas linhas verticais, colocadas nos pontos on-

de |¢
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se anula ou passa por um minimo.
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Figura 10 - Niveis energéticos (obtidos numericamente) em escala para
0s pogos:a) P(u) = (16u?-4)? ¢ p) P(u) = (36u?-9)?, o pas
50 usado foi H = 0,02,
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