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F6 4: Tunnling, harmonisk oscillator och tolkningar av
kvantmekaniken

e Tunnling och forbjudna omraden
e Partikeln i ladan med andligt hoga barriarer.
e Kvantmekanisk harmonisk oscillator.

e Diracs "bracket”-notation.
e Tolkningar av kvantmekaniken



Video 4-1 : Tunnling

Lat en vag med energi £ mota en potentialbarriar fran vanster:
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Klassiskt galler:

r <0 E < Vj : Reflektion
D<o <a E >V : Transmission
xr > aQ

Mellan 0 < x < a, for 2 < Vj galler
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Allmén 16sning: 1 = Cel** + De 17,
(OBS! exponenterna +Kx &r reellal)
C' = 0 eftersom ¢ < co om a — o0 =

Y(x) = De % inuti barridren.



Tunnling

En kvantmekanisk partikel kan befinna sig i ett omrade
som ar "forbjudet” enligt klassisk teori (sa lange V' < 00).

Sannolikheten for tunnling genom en potentialbarriar
minskar exponentielt med barriarens tjocklek och
partikelns massa.

Y

Tunnling ar viktigt for |atta partiklar som elektroner, men
obetydligt for storre partiklar, som molekyler.



Tunnling
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Klassiskt:

E >V, Partikeln bromsas av barriaren, men fortsatter som fore
barriaren nar den passerat.

E <V, Barriaren ar forbjudet omrade, partikeln reflekteras.

Kvantmekaniskt: (Alla omraden ar tillatna)

E >V, Partikeln sprids’ av barriaren, fortsatter som fore barriaren
nar den passerat, eller reflekteras av barriaren!

E <V, Transmissionen igenom barriaren beror av partikelns massa,
samt barriarens hojd och bredd.



Partikel i andlig potentialgrop

V(x)

0 L

Klassiskt:
E >V, Partikelns hastigheten Okar 6ver gropen da V ar lagre dar.

E <V, Endast mgjligt att befinna sig i gropen.

Kvantmekaniskt:
E >V, Partikeln ar i ett obundet tillstand (E ej kvantiserad). Partikeln kan
reflekteras av gropen!

E <V, Andligt antal bundna tillstand i gropen, penetration i gropens
vaggar.



Partikel i andlig potentialgrop

——————————— E >V, : partikeln ar obunden,
alltsa E ej kvantiserad.

E <V, ger ett andligt

>
antal bundna tillstand.

| den andliga potentialgropen
penetrerar vagfunktionerna vaggarna,
med exponentiellt avtagande amplitud.

Vagfunktionen avtar snabbast for
tillstand nara botten (V,— E stort).

http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu



Partikel i andlig potentialgrop

Penetrationen i brunnens vaggar ger en viss forstoring av boxen
och alltsa langre vaglangder, vilket sanker energinivaerna.

[=a] = ]
! n=6.888ev |
Uy= 64eV
n=5, 61.7 eV n=6,633eV ___
4305 ey n=o.4676V Tva potentialbrunnar med
— samma bredd: Energinivaer for
n=4,300eV en elektron i en grop med djupet
n=3, 22.2eV . . - .
n=3 17.4 6V 64 eV jamfort med en oandligt
n=2, 9.87 eV h=2.7.76 oV djup grop med samma bredd.
n=1,2.47 eV n=1, 1.95 eV
Infinite well Finite well
|«+— 0.39 nm—=|

http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu



Tunnling

| Barrier height
| determined by
applied voltage

Energy of
___gy___“___’_ __________

Tunneldiod
switchfrekvens
~10°% Hz

Repulsive
Coulomb potential

Energy of alpha
particle

Energy

e
Attractive
nuclear potential

a-sonderfall (emission av 4He)
via tunnling ut ur karnan
(1928, George Gamow)



Ammonium-inversion

Potential
barrier

Potential energy of nitrogen

Equilibrium
positions

0 Distance from
plane of hydrogens

N-atomen tunnlar igenom H;-planet mot
Coulomb-repulsionen ca 10'° ggr/s.



Finns hydroxymetylen, H-C-OH?

Forekomsten av hydroxymetylen,
H-C—OH, férutsags redan pa
1920-talet, men fOrsok att observera
denna (och andra alkoxykarbener*)
har misslyckats.

Teoretiska berakningar forutser

att hydroxymetylen skall ga att
isolera, men nyligen visades

att hydroxymetylen omvandlas

till formaldehyd med en halveringstid
pa 2h vid 11 K via vatetunnling
genom en barriar pa 125 kd/mol.

*Karbener ar neutrala kolatomer
med tva odelade valenselektroner.

Energy

h

A

Reaction
barrier

Hydroxymethylene

oo

Formaldehyde

Schreiner, Nature, 453, 906 (2008)



Carbon Tunneling from a Single

Quantum State

Peter S. Zuev," Robert S. Sheridan,’* Titus V. Albu,?
Donald G. Truhlar,?* David A. Hrovat,>

Ring expansion of
1-methylcyclobutyl-
fluorocarbene at 8 K

involves carbon tunneling.

The tunneling contribution
to the rate is 152 orders
of magnitude greater than
the contribution from
passage over the barrier
(barrier height 27 kJ/mol).

Science 299, 867 (2003)

Weston Thatcher Borden3*

Reaction Coordinate .



Tunnling | kemiska reaktioner

'Transition state’
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Reaktanter Produkter
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Video 4-2 : Harmonisk svangning

Betrakta en partikel 1 en

harmonisk potential: Vi) = ka:_Q F— _d_V g
Ay 2 dx
W2 d%)p ka?
SE 1 — —1=FK
2m dx? " 2 4 4
X
0 > Randvillkor : 9 — 0 om & — 400
Losningar:

2 1
Yu(z) =N, e V2 Hyly), E,= (u + 5) hw, v=0,1,223,..

=z/a Jo=1
o174 N, — 1 Hi =2y
(ﬂ) /T 2V V! 5

yHy =vH, 1+ %erl
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Harmonisk oscillator

Skillnader mot klassisk
oscillator:

« Sannolikhetsfordelningen

« Vandlagen
* Nollpunktsenergi

Likheter med partikeln i ladan:

Kvantiserade energier
Nollpunktsenergi
Oscillerande I6sningar




Sannolikhetstatheter for partikelns lage

Klassisk oscillator
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Kvantmekanisk oscillator
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Klassisk oscillator (£ = E,_4,) Kvantmekanisk oscillator, v = 60
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Poilx) A
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- - Klassiskt
E =% hwy o (for samma energi)
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lllustration av Bohrs korrespondensprincip:

Ett kvantmekaniskt systems egenskaper narmar sig klassiskt beteende vid
hoga kvanttal.

Konkret innebar detta t.ex. att sannolikhetstatheter vid hoga kvanttal maste
narma sig de klassiskt forvantade sannolikhetsfordelningarna.



For en harmonisk oscillator galler ocksa:

T R R R

m

ST =B, (V)= = (V) =(T)

(Detta ér ett specialfall av Virialteoremet, som séger att for ett system
med den potentiella energin V = ax’ giller alltid 2(T) = b(V'). )



Diracs ”bracket”-notation (bra-ket-notation)

Detta ar ett forenklat skrivsatt for vagfunktioner och integraler; dar en ”bra”
ar forsta vagfunktionen i en integral: (-], och en "ket” ar den andra: |-), och
dar komplexkonjugatet pa den forsta ar underforstatt:

" = @] och Y = [

Om a ar ett komplext tal galler:

(av[ =a”™ (@[ och |av) = alt)

Dessa satts ithop pa foljande vis:

] Witbmdr = (Gnltm) = (nlm)
:

@ = [ witwindr = (Gl = (nldln

Qi = Q[¢Pn) = QIn)
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