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(I) Elektronok atomokban
Ism.: Atomok abszorpcids szinképe vonalas szerkezetet mutat

feher |
fénnyalab abszorpcios
spektrum

hidrogenatomok
gaza

Miért jelennek meg ezek a vonalak?
A klasszikus fizika nem ad magyarazatot. A kvantumelmélet ad.




Klasszikus vs. Kvantummechanika:
allapotjelzOk, fizikal mennyisegek, mozgasegyenlet

Klasszikus mechanika: determinisztikus joslat.
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Kvantummechanika: valdsziniiségi joslat.
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(I) Elektronok atomokban
(I/D) Hullamfuggvény és részecskearamsurlség

Példa: egy darab elektron, egy dimenzid (1D)

-4 0 4

Melyik hullamfiuggvényt latjuk?
a: pozitiv és hossz dimenzidoju
k: pozitiv és 1/hossz dimenziéju
(1/hossz = hullamszam )

(2) Y(2) = ok ze™ /G (b) ¥(w) = e/ (a0 eika



Komplex értéku hfv abrazolasa ebben a videdban

ta(x)

hfv abszolutértéke és fazisszoge: (x) = /p(x)e



Melyik ez a hullamfiggvény?’

() = 1 —z?/(2a%)

A legalso.
(Hiszen egyedul az “nem tekeredik”, azaz valos értékd.)



Példa: egy darab elektron, egy dimenzi6 (1D), szabad mozgas

Negy kulonbdzo kezdeti allapot.

Ugyanaz a részecskesUruseguk.
Hogyan tejlodnek az idoben?




Példa: egy darab elektron, egy dimenzi6 (1D), szabad mozgas

idofuged Schrodinger-egyenlet:

Bop(,t) — Lo (,8) = O

Néegy kulonboz0o kezdeti allapot.
Ugyanaz a részecskesUruseguk.
Hogyan tejlodnek az idoben?



Példa: egy darab elektron, egy dimenzi6 (1D), szabad mozgas

Negy kulonbozo kezdeti allapot.

Kuldnb6zokeppen 1dofe|lodnek.
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Példa: egy darab elektron, egy dimenzi6 (1D), szabad mozgas

Megfigyelések:

Ugyanaz a kiindulasi reszecskesdriség, de kuldnbdzo mozgas.
Amelyik htv nem tekeredik, az nem is mozdul el.

A hiv tekeredésének iranya megadja az elmozdulas iranyat
Minél gyorsabb a hiv tekeredése, annal gyorsabb az elektron.
A tekeredes mertéke a mozgas soran nem valtozik lathatdan.



@ @ https://hu.wikipedia.org/wiki/Kontinuitasi_egyenlet

Aramlastan [ szerkesztés |

Az aramlastanban a kontinuitasi egyenlet a tomegmegmaradas kifejezése. Differencialis alakban:

s,
Ep*v-(pu):O

ahol p a s(r(ség, taz id0, és u a folyadéksebesseéq.

Kontinuitasi egyenlet egydimenzios kvantummechanikaban

id6figed Schrodinger-egyenlet kovetkezménye: Jelolés: p(x,t) = [¢(z, )|’

Op(x, . O0j3(z,t) b . )
pled) 4 9@l _ g oy D (Y o(x, t)da = j(a,t) — j(b, 1)

//////

j(@,t) = Re | (2) L ()

https://en.wikipedia.org/wiki/Probability_current



Feladat

Egy dimenzidéban mozgd elektron esetén mi a részecske-aramsiiriség dimenzidja?

s™1 (1/szekundum)

Kontinuitasi egyenlet egydimenzios kvantummechanikaban

id6figed Schrodinger-egyenlet kovetkezménye: Jelolés: p(x,t) = [¥(z,t)|’

Op(x, . O0j3(z,t) b . )
plet) 4 9@l — o s D[ p(g, t)dz = j(a,t) — j(b, 1)

//////

j(,t) = Re [ (2) Zei(a)]

https://en.wikipedia.org/wiki/Probability_current



Feladat

w(x) — 7T1/i\/56

1

Legyen a =1 nm és k =5 nm™ .

—xz°/(2a?) otk

Szamold ki és abrazold a hfv valds részét, képzetes részét,

144 /7’ /

és a részecske-aramsiirtiséget, az x € [—3 nm, 3 nm| intervallumban.

Megoldas
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Feladat

Hasonlitsd 6ssze a k =5 nm™! és k = 10 nm ! értékekhez tartozé megolddsokat.

egyseéq: 1/\/ nm

részecske-aramsiriiség
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— Re[y[x]]|
— Im[y{x]] -

hely, x [nm]

megj: h/(me a%) = 1.16 x 10" Hz

— Re[y[x]]
— Im[y[x]]-

hely, x [nm]

megj: h/(me a%) * 1.16 x 10'* Hz

k=10 nm~!




(I) Elektronok atomokban
(I/E) Stacionarius allapotok a kvantummechanikaban

Klasszikus mechanika: stacionarius allapot = egyensuly.
Példa: godor aljan nyugvo labda

Kvantummechanika: stacionarius allapot mast jelent.




(I) Elektronok atomokban
(I/E) Stacionarius allapotok a kvantummechanikaban

Definicié: (emlékezteto) Egy M matrixnak a v vektor sajdtvektora a \ sajdtértekkel, ha Mv = \v.

Az Mv = \v egyenletet szokas sajdatérték-eqyenletnek hivni.

, ~ (01
Peld31.]\4—<1 O)'

Ennek sajatvektora

av= ( i ) vektor a A = +1 sajatértékkel, és

av= ( _11 ) vektor a A = —1 sajatértékkel



(I) Elektronok atomokban
(I/E) Stacionarius allapotok a kvantummechanikaban

Idofiggetlen Schrodinger-egyenlet = a Hamilton-operator sajatértékegyenlete

Hy = Evy

Az (E, 1) megoldasban
e [/-t energiasajatértéknek,
e -t energia-sajatvektornak vagy energia-sajatallapotnak vagy energia-sajatfiiggvénynek

hiviuk.



(I) Elektronok atomokban
(I/E) Stacionarius allapotok a kvantummechanikaban

§ : ., : 11 ¢ 2 1 2 2
Példa: Egydimenzids harmonikus oszcilldtor: F = o~ 4 smwgx®, ahol wg = /k/m.
Ennek a rendszernek az idofiiggetlen Schrodinger-egyenlete:

elektrontémeg: m = me ~ 9.1 x 1073 kg

1

_%¢/I(x) —|—I§mw8x|2¢(a?) = Ey(a)

Ez egy kozonséges, masodrendi diffegyenlet.
Peremfeltételek: a hfv-nek normaltnak kell lennie, amihez sziikséges ez:

lim (z) =0

r—t+ oo

)
2

Keressiik azokat az (F, ) parokat, melyek

=L

1. megoldjak a fenti idofiiggetlen SE-t, és

2. kielégitik a fenti peremfeltételeket.
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(I) Elektronok atomokban
(I/E) Stacionarius allapotok a kvantummechanikaban

h2 1/ 1 2 .2
——' () + —mwijzrY(x) = EY(x
S (@) + g meat(z) = By(o)
Megoldasok:
— L = h
_ 1 __ 1 —z%/(2L7) 4— LV o
* Lo = 5hwo, Yo(2) = 7iyze oszcilldtorhossz
o ) — % o, oy (z) = ... zérusponti kitérés
° ...
08— — ]
o E, = (n+1/2) hwo, ¥n(z) = ... 0l L= /\ ]
S 0.4 \
Elnevezések: E. 0'2;— ‘/ K
Eo = %hwo: zérusponti energia 3 0-0§ !
{Eo, F1,...E,,...}: spektrum, energiaspektrum 5 -0.2} — Wo(X) |
Yo: alapéallapot = _0.4} W1(x) -
1: elso gerjesztett allapot 0.6l Wa(x) -
1o: masodik gerjesztett allapot, stb. [t S Z



(I) Elektronok atomokban
(I/E) Stacionarius allapotok a kvantummechanikaban

Allitas: az idofuggetlen SE megoldasai 1ényegében megoldjak az idofiged SE egyenletet is.
Formadlisan: ha H Y = Enty, akkor (t) = e~ "Ent/hyy megoldja az 1d6fiiggs SE-et.

Bizonyitas: %m(t) + Hip(t) = bi(—ibn) e=ibnt/h) + Epe=tEnt/hyy, =0

Allitas: a fenti ¢(t) = e "Ent/Ma) staciondrius,
azaz barmely fizikai mennyiség varhatoértéke ebben az allapotban idében allando.

Bizonyitas: (példa)

(W()|ap(t)) = [Co e BrtMn (z)ae™ Pt My, (2)da = [77 by (x)zbn (2)dz = (] E9n)
ami tényleg idofuggetlen.



(1) Elektronok atomokban

(I/E) Stacionarius allapotok a kvantummechanikaban
Oszcillator energia-sajatértékei, energia-sajattiggvényei:

i Y. (x)

\ - Y(x)
! EG )

~
P - e~ W (x)
‘ -—" o o W)
N -
— E; A
; E, i AS

diszkret vagy kvantalt energiaspektrum
az elektron energiaja nem lehet tetszoleges, csak diszkrét értéket vehet fel




Klasszikus harmonikus

oszcillator

Kvantumos harmonikus
oszcillator

egyetlen egyensulyi helyzet

egyensulyban hely |0l
meghatarozott

egyensulyban az dsszenergia
nulla

végtelen sok stacionarius allapot

a hely még az alapallapotban sem
Ol meghatarozott

meg az alapallapotban sem nulla
az 0sszenergia



(I) Elektronok atomokban
(I/E) Stacionarius allapotok a kvantummechanikaban

Feladat: Milyen hullamhosszu, frekvenciaju, és energiakvantumu
elektromagneses sugarzas kell ahhoz, hogy az oszcillator-potencialba zart
elektront az alapallapotabdl az elso gerjesztett allapotaba felgerjessziik,
ha az elektron zérusponti kitérése L = 1 nm?

Megoldas:
AE = Ey — Ey = hwy = -5 ~ 76 meV
v=AF/h =~ 18.4 THz

A=c/v~16.3 um . ()
(kozép-infravoros sugarzas) *E w0
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Eq W, (x)
h(’f QR o Eo e W (x)
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Osszefoglalas

(I/E) Hullamflggvény és
reszecske-aramsurdseg

(I/E) Stacionarius allapotok a kvantummechanikaban
(diszkrét energiaspektrum egyik legegyszeribb modellje)

A Y (x)
E-
W0
E- U (x) Prlsm _Or
- diffraction
ks W, () Incident grating Atomic
| white light absorption
| E; W, (x) spectra
Es YL (x)
| E W,
ho E, W, Atomic
her/2 X gas sample




