Standardbeispiele der
Quantenmechanik

Visualisierung von Zustanden im
Potenzialkasten, harmonischen Oszillator, ..
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Grundlagen der Quantenmechanik
Der Zustand eines physikalischen Systems wird esmn durch
eine Zustandsfunktiogy(r,t).

Jeder physikalischen Grof3e entspricht ein Operatd,.

h 0 h o
Impuls: ~—¢ = Energie: —— =E
mpuls iaxw N/, nergie iatw Y

Hat eine physikalische Grol3e den scharfen \&ettann isty/ eine
Eigenfunktion des entsprechenden Operatarst Eigenwerta

In allen anderen Féallen lasst sigltals Uberlagerung (Summe)
von Eigenfunktioneny, schreibenyy =2 ¢, ¢

Eigenfunktionen sind orthogonaly”- ¢ = 0, wenni # k
@ F = ¢ -¢ kann man als Dichteverteilung interpretieren
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Schrodingergleichung
Zustandsfunktionegy sind Losungen deégchrodingergleichung

1. zeitabhangige Schrodingergleichung:
e (9> 9° 0° h 0
2m[6x2 oy* 022]@ xy.2) i ot ¥

o ~ /\y]\/

p%/2m Potenzial Energie

(entspricht der klassischen Gleichubgy;, + E, .= E )

2. zeitunabhangige Schrodingergl. (stationare Zalgti = const.):

he (0 0° 0°
- + + +V(X,V,Z =E
2m£6x2 oy* azzjwj (xy.2)p v
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Ziel

Visualisieren vony/ [ = ¢/ - flr verschiedene Beispiele:

. . . 0O O<x<a
- 1-dimensionales KastenpotenziaV (x) =
0 sonst
. . (0 0<x<a,0<y<b
- 2-dim. Kastenpotenzial: V(X Y) =+
00 sonst

- Variationen (Potenzialkasten mit Delta-Funktiontdhzialstufe,
veranderlicher Brelte,...)

- Vergleich mit harmonischem Oszillator

- Molekulschwingungen
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1-dimensionaler Potenzialkasten

Schradingergleichung: g ©

h° 07 O O<x<a'™

- W+V(X)W:EW mit V(X):{ 4

2m 0x* ©  SONSt "t

aus Randbedingungew (0) = ¢ (a) = 0) und Normierung

] 2 . N -E 104
= Eigenzustande: ¢ (X)= \ﬁ BIH(—ITD() (& " T
a a E.D"QID
= |@|? = @ ist zeitunabhangig (stationar) B
4.D"%
. Th* |
= Energieeigenwerte:  E, = - [h? o

g0
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1-dimensionaler Potenzialkasten
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2-dimensionaler Potenzialkasten

zuﬁE'
0 0<x<a,0gy<h
V(X,Y) :{oo 0 T

SonSt ' [Ch] a0 (1.4
17.0 170
16 i
Eigenzustande: ik
a2 e

W, (XY) = % @in(”_” &) Bin(%T Eyj ID

a 1D'.ﬂ}%%
Energieeigenwerte: a1 22
- Th? [ n° . |2 i
nl — om a2 b2 4_n--5'n 50
S

Im symmetrischen Potenzialkaster=b) = |*

st E;, = E; (Entartung) [

Applet: Energien

104

=07

.01

4071

207

0.0
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Applet: Zustéind4

2-dimensionaler Potenzialkasten

Dichte: Makstab: Dichte: Malkstab:
————— =02 m =02
grofk klein arok klzin

n=11=1 n=21=1
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Uberlagerte Zustande

¢, und ¢, LOsungen der Schrodingergleichung

= Y=Y + G, ebenfalls Losung  cf?+c,2= 1 wg. Normierung)

_iElt _iEzt

mit ¢,(F,t)=¢,(F)& und, (F,t) =@,(M & "

folgt |(F.t)|" =@, (F)| +c2|@,(F)| +2c.c,8,(F) @, (F) sin(a, L)

=&,(1) + &5 () [sin(a,qt) E,—E,
\_ / a)21 i Zh

Schwﬁﬁgterm

= | |? oszilliert, wenng, £ E,
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Uberlagerte Zustande
Video: 1-dim. Potenzialkasten Uberlagerurg2 (50%)

Video: 2-dim. Potenzialkasten Uberlagerung-21 (50%)

Video: 2-dim. Potenzialkasten Uberlagerung-212 (1,0/1,0)
Video: 2-dim. Potenzialkasten Uberlagerung-212 (1,0/0,9)

Video: 2-dim. Potenzialkasten Uberlagerung-212 (1,0/0,8)
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Ubergange zwischen Zustanden

Ubergang von Zustang, in Zustandy, :

aus Y =c ¢y +C i

wird ¢ = cy(t) ¢ + o) &

wobel ¢, (t): 1—-0 wahrend c,(t): 0—1

(c*+c2=1)

In den folgenden Videos macht der Schwingtég(m)-sin(wt)
wahrend des Ubergangs 6 Schwingungen.
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Applet: Ubergéngé

Ubergange zwischen Zustanden

Video: 2-dim. Potenzialkasten Ubergang-2121

Video: Ubergang 11> 31 ‘
Video: Ubergang 21> 32 ‘

Video: Ubergang 3% 13 ‘

Video: Ubergang 111> 222
(3-dim. Potenzialkasten) Schwingterm 11— 31 (50%)
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Applet: Deltapotenzial

Delta-Potenzial im Potenzialkasten

In der Mitte des Potenzialkastens wird ein DeltéeRpial
veranderlicher H6he eingeflgt:

- gerade Losungen (Nullstelle im Zentrum) bleibemarandert
Video: 1-dim. Potenzialkasten Delta-Funktion beiZ)Z

- ungerade Losungen: in der Mitte nimmgt|§ mit wachsendem
Delta-Potenzial ab. ¢} |* verschwindet, fur Delta-Potenziat «)

Video: 1-dim. Potenzialkasten Delta-Funktion beilQZ

Video: 1-dim. Potenzialkasten Delta-Funktion bei3QZ
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Applet: Potenzialstufe

Potenzialstufe im Potenzialkasten

In der Mitte des Potenzialkastens wird eine Pot+&iufe
veranderlicher Breite und HOohe eingefugt:

- Potenzialstufe fester Breite wird erhoht: Dichteédtion kann am
Anfang sogar ansteigen, wird aber schliel3lich readben gedrangt

Video: 1-dim. Potenzialkasten Stufenhohe>®0 bel QZ1

Video: 1-dim. Potenzialkasten Stufenhohe>0r50 bel QZ3

- Potenzialstufe fester Hohe wird verbreitert: Defbnktion wird
nach aufden gedrangt, schwappt aber schliel3dlichinaeh

Video: 1-dim. Potenzialkasten Stufenbreite 8;10,95 bel QZ1
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Applet: Verbreiterung

Verbreiterung des Potenzialkastens

Der Potenzialkasten kann schlagartig oder langsamaljatisch)
verbreitert werden:

- plotzliche Verbreiterung: System beginnt zu sclgem

Video: 2-dim. Potenzialkasten schlagartig 1501,5 bel QZ11

Video: 2-dim. Potenzialkasten schlagartig 01,5 bei QZ31

- adiabatische Verbreiterung: Dichtefunktion ,fliefitseinander”

Video: 2-dim. Potenzialkasten adiabatisch-3;@.,5 bel QZ32
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Vergleich mit harmonischem Oszillator
D ma)2 ¥

V (X) - — X bzw. s = 507 = ﬁ_n--%m -
2 2 o om0 0
0)2 aé S 4567 451458 i
V(X, y) — m A m y2 sk (ol B0 20 0.2 03 len
2 2 40 40 40 40 4.0 755 21 o
o e %
_ ~ Hara 2o 357 |
Eigenzustande: iE, |
SU [H (,B ) Ee-yx @ f il s Sﬂm 25” I:ED'DII 30T (1)
=a X 7 A 295 —= 0.3)
() T
(H,: Hermite-Polynome)  “|* 28]
R E'E'"I:_u:I &n:I 2010 s
o . es-— =
Energieeigenwerte: AL |
En — th(n + 0,5) bzw. e 1-”“@ 1.u--%
des énﬁ} 057 057
E. =hw,(n+05)+ha(l +05)
0.0 0.0 0
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Vergleich mit harmonischem Oszillator

|l.' b
[ \
]
{

| v \/ |
Dichte: nlalistab:
BT =0
grofk klein
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Vergleich mit harmonischem Oszillator

Video: 2-dim. harmonischer Oszillator Ubergang-8d.1 ‘

Video: 2-dim. Potenzialkasten Ubergang-%122 ‘
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Molekulschwingungen
N-atomiges Molekdl in der Ebene: 2N Freiheitsgrade

davon 2N-3 Schwingungsfreiheitsgrade (2 TranslatloRotation)

2-atomiges Molekil: 3-atomiges Molekdil:

1 Normalschwingung 3 Normalschwingungen
linear gewinkelt
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Applet: MolekUIschwingungﬁ

Molekulschwingungen

klassisch:

- Molekulschwingungen: Uberlagerung der Normalsclguimgen
(Normalschwingung: alle Kerne schwingen harmonisah
gleicher Frequenz und Phase)

guantenmechanisch:

- man erhalt Kerndichtefunktionen (wegen Oszillatdgmzial

wieder Hermite-Polynome)
i i i ] 1. Normalschw.
- die klassischen Schwingungen entsprechen staéon—-

_ _ 2. Normalschw.
Kerndichtefunktionen

g . 3. Normalschw.
- nur bel Uberlagerungen / Ubergangen erhalt man

guantenmechanisch Oszillationen Grundzustaneb
3. Normalschw.
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