CAPITOL 9

MES SOBRE
OPERADORS



Més informacio sobre els operadors:

En aquest capitol considerem els operadors en una expressio matematica que
s’aplica a una equacid per obtenir un valor posterior (valor propi) numeric
per a qualsevol proposit. Aquests resultats, com aquest aillament al misteri
de les equacions, es poden equiparar a un entorn hospitalari on el metge i el
pacient soén ’equacié de I’operador 1 el resultat en si mateix (o la salut
traduida a anys de vida).

Primer passem 1’ operador hamiltonia (que correspon a I’energia cinética
representada per A ) en 3-D:

On de moment no utilitzarem V (X, Y, 2).

Fig. 50:
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de Coordenada cartesiana (X, y, z) a polar (r, 0, ¢).)

On deduir: x = r.Sin6.Cos ¢
y =r.5Sin 0 .Sin ¢
z=1.Cos0

(La deduccio us la deixo).

Podrem solucionar dit “problema” de transcriure variables de cartesianes a
polars (o angulars), prenent vistes a la publicaci6 que trobarem en
www.jordialemanysabater.cat sobre: “reduced mass in the expression of the
energy of a rotor rigid”.

AiXi:

fem la segona derivada a y per tal de comprovar que una funcié d’ona
comuna (y = Sinx) obeeixi y " = - y, de manera que 1’equacié de Schrodinger
té sentit.

Com en les coordenades polars 1 / rzeés comu en tots els termes de
I’hamiltonid, podem concloure que:

Ilavors: -(2mr2 .E ) / h2és I'element constant (o valor propi =propi ).



http://www.jordialemanysabater.cat/

Canviant de registres, mira aixc‘)_ja que els estats

fixos no depenen de t[ =T (t)]. Per tant, els representemcom 2 variables
independents independents.

_=C1H.(p1+czH.(p2=c1E1(p1+czE22(p¢

(Ei(cip1+c2¢2)=E. vy cosaque seria igual si els dos estats amb el
que es descriu y fossin degenerats

(Vull dir: EI= E2).

Ara, pel que fa als criteris de normalitzacio , que han de concloure en:
, és a dir, que hi ha entrellacament; mentre que
. indica que no hi ha interconnexio

Coneixem més operadors diferents als A i P, :




Relaci6 entre E i [ (un moment angular):
s'obté eliminant E de les férmules segtients:
E=1/2.pv? p=mM/(m+M) I=p.a?(onaésctntcom els radis).

Q2ur)’=mA)?r=h/p r?=(n?.h?)/(4n?.p?)
ipertant..1?=n?. i 2IE=P i L[?¥=2IEY.

D’altra banda, donat que _ té una solucio:
_entenem més sobre les deduccions posteriors.

Afegiu també:

També afegiré : . v = . Od=1,00

Jaque: O =f(¢).



on @ (¢)= C.em?

Si introduim ara 1’U (energia potencial) en accio, comencgarem analitzant
la funcidé U (1) vs. r (o la distancia “core-e” ““, que sera la mateixa): Fig.51:

Fig. 51:

U(r)

Al punt r2 I’E augn

estabilitat més propera al nucli (p* i neutrons). Des de llavors tot es col-lapsa
i el grafic puja fins a I'infinit.

Ara dibuixeu una figura diferent (fig.52) per entendre com augmenta
I’Ecinetica quan disminueix 1’Epotencial:
Fig. 52:

Epmax




Ecmax

Quan incloem I’operador d’energia potencial, trobem el primer cas:
I’ oscil-lador harmonic, és el cas més simple en qué s’afegeixen 1’operador
V (X) (o V (r)), com el terme V (X, Yy, z) implica alguns calculs avancats per

trobar tan la funci6 d'ona com la Seva E associada.

llei de Hooke).

Llavors podem escriure sense por:

1 des d’aqui canviar les variables:

(—=h%/2m).[02.9/0x2] + [1/2.k.x> — EJyp = 0

0%y /0x% + (a — f%x?).yp = 0 sabentque o =2mE/h?

h=h/2n i P=vVmk/h = 2mmv/h



v (frequéncia) expressada en sg
periode (T) en sg

longitud d’ona (A) en cm

¢ (velocitat de la llum) en cm / sg.

| ara, amb una gran comprensid, obtenim la formula d’ E a través de la
relacio o,/ B3: i . dona:

Perque sabem que 1’energia es quantifica mitjangant el quantic n° (que va des
de I’inicial fins al gir a través de ’acimut 1 el magnetic) i la férmula d’E per
la veu de Max Planck és E =h.v

podem veure que tots coincideixen si interpretem: (a/B)=(2v +1)onv =

introduiu numeros enters=0, 1, 2, 3 ...
ja que el n° de divisié d* energia és el mateix per a cada nivell amb o sense
V (X).

La figura seguent (Fig.53) veiem que el sistema energétic de 1’oscil-lador
harmonic es pot definir com a vibracional i val la pena:
E=(2v+1)hv

Energia que representa o neteja la quantitat de nivells dividits en una
sola linia d’espectre

Fig.53:
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Com sabem que en el cas simple de I'espectre d'H2 i de la particula en un
quadre tancat, la E = - f (1/n?) cosa que significa que com més T la “n", la
E té un valor cada vegada meés gran, pero AE és menor en relacio
exponencial (o dit d’una altra manera, parabolicament). Aix0 es pot veure en

la imatge dels nivells d’energia segiients; tambgé es pot utilitzar per entendre
el fenomen "cascada".

L etc.

n=2




En altres molecules diatomiques A- B fem servir la massa reduida
(u=ma.mb/(Mma+mbn)).

Quan es gira, prediuem que un cos que gira lliurement en els tres eixos té
un
Ix=m.x?, ly=m.y?...on ox, oy ... son les velocitats angulars.

Si - I’expressio d’E és la segiient:

E=Lx2/21x+Ly2/21y+ Lz2/2.1z.

En el cas d’una simple molécula diatomica, s’utilitza "heteronuclear" (com
A- B) s’usa la u (la massa reduida).

En rotors en els quals la polaritat és zero, XSy , de
manera que E = (1/2.1) (Lx %+ Ly ? +Lz ?)

A mes, si sospiteu que, com en el cas de la vibracio, hi ha nivells
amb I>= n?  si acceptem quen —n +1o, d’altra manera, n tendeix
an+1 ... benvinguts a la infinitum.



