
Kvantmekanik

Kvantmekanik

Schrödinger ekvationen

Hψ(r, t) =

[
− ~2

2m
∆ + U(r)

]
ψ(r, t) = i~

∂

∂t
ψ(r, t)

Där H är en hamiltonoperator. Om H är tid-
soberoende ger separation av variabler:

ψ(r, t) = Φ(r) · e− i
~Et[

− ~2

2m
∆ + U(r)

]
Φ(r) = EΦ(r)

Den generella tidsberoende lösningen är:

ψ(r, t) =
∑
n

an ·Φ(r)e−
i
~Et

Där an bestäms ur randvillkoren (t = 0):

an =

∫
Φn ∗ (r) ·ψ(r, t = 0) d3r

Operatorer

Linjär operator

F (aΦ1 + bΦ2) = a · FΦ1 + b · FΦ2 ∀Φ1,Φ2

Egenvärde, egenfunktion

Fun = fnun

un är en egenfunktion till operatorn F och
motsvarande egenvärde är fn.

Hermitsk operator∫
(Hu) ∗ v d3r =

∫
u ∗Hv d3r, ∀u, v

En hermitsk operator har reella egenvärden
och motsvarande egenfunktioner kan väljas orthon-
roamla. Praktiskt taget alla peratorer i kvant-
mekaniken är linjära och hermitska.

Utveckling i egenfunktioner

ψ(r) =
∑
n

anm · un(r), an =

∫
un ∗ ·ψ · d3r

Utvecklingspostulatet

Vid en mätning av en observabel F p̊a ett system
beskrivet av en v̊agfunktionψ kan man endast erh̊alla
egenvärden till operatorn F . Sannolikheten för utfal-
let F = fn ges av

P (F = fn) =

∣∣∣∣∫ un ∗ψ d3r

∣∣∣∣2 , Fun = fnun

Rörelsemängdsoperatorer

L2 = −~2
[

1

sin2 θ

∂2

∂ϕ2
+

1

sin θ

∂

∂θ

(
sin θ

∂

∂θ

)]

Lz =
~
i

∂

∂ϕ

L2 och Lz har normerade egenfunktioner Υm
l (θ, ϕ)

för vilket det gäller att:

L2Υm
l = ~2l(l + 1)Υm

l

LzΥ
m
l = m~Υm

l
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l m Υm
l (θ, ϕ)

0 0 Υ0
0 = 1√

4π

1 0 Υ0
1 =

√
3
4π cos θ

1 ±1 Υ±11 = ±
√

3
8π sin θe±iϕ

2 0 Υ0
2 =

√
5

16π

(
3 cos2 θ − 1

)
2 ±1 Υ±12 = ±

√
15
8π sin θ cos θe±iϕ

2 ±2 Υ±22 =
√

15
32π sin2 θe±2iϕ

Kommutatorer och rörelsemängdsoperatorer

εijk =


1 ijk jämn

−1 ijk udda

0 annars

[xi, pj ] = i~ · δij

[xi, Lj ] = i~ · εijk · xk

[Li, Lj ] = i~ · εijk · Lk

[xi, xj ] = [pi, pj ] = 0

[pi, Lj ] = i~ · εijk · pk

J+ = Jx + iJy

J− = Jx − iJy

J±J∓ = J2 − J2
z ± ~ · Jz

[J+, J−] = 2~ · Jz

[Jz, J±] = ±~ · J±

J+φj,m =
√

(j −m)(j +m+ 1 · ~ · φj,m+1

J−φj,m =
√

(j +m)(j −m+ 1 · ~ · φj,m−1

Υl
l(θ, ϕ) = (−1)l

√
2l + 1)

4π

(2l)!

22l(l!)2
· sinl θ · eilϕ

Tillämpningar

0.0.1 L̊agpotential med oändligt stela väggar
i en dimension

U(x) =

{
∞ x ≤ 0, a ≤ x
0 0 < x < a

Φn(x) =

{
0 för x ≤ 0 och a ≤ x√

2
a sin nπx

a för 0 < x < a

En =
π2~2n2

2ma2

Harmonisk oscillator 1D

U(x) =
1

2
mω2x2 =

1

2
kx2

Nn = (2nn!)−1/2
(mω
π~

)1/4
Hermites polynomial:

Hn(ξ) = (−1)n · eξ
2

· d
ne−ξ

2

dξn

Φn(x) = Nn · e−
mω
2~ x

2

·Hn

(√
mω

~
x

)

En = ~ω ·
(
n+

1

2

)
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V̊agfunktionerna kan alternativt skrivas:

un(x) = N

(
∂

∂x
− ax

)n
· u0(x)

u0(x) = e−ax
2/2

Sfärisk symmetrisk potential

U(r) = U(r)

H = − ~
2mr2

∂

∂r

[
r2
∂

∂r

]
+

L2

2mr2
+ U(r)

Hψnlm(r) = Enlmψnlm(r)

ψnlm(r) =
Gnl(r)

r
Υm
l (θ, φ)

Radiella ekvationen:

− ~2

2m

d2

dr2
G(r) +

[
l(l + 1)~2

2mr2
+ U(r)

]
G(r) = EG(r)

Väteliknande atom

U(r) = − Ze2

4πε0r

Schrödingerekvationen blir:[
∆ +

2Z

a0r
+

2mE

~2

]
Φ(r) = 0

Radiella v̊agfunktioner för väteliknande atomer:

n l Rnl(r)

1 0 R10(r) = 2
(
Z
a0

)3/2
e−ρ/2

2 0 R20(r) = 1
2
√
2

(
Z
a0

)3/2
(2− ρ)e−ρ/2

2 1 R21(r) = 1
2
√
6

(
Z
a0

)3/2
ρe−ρ/2

3 0 R30(r) = 1
9
√
3

(
Z
a0

)3/2 (
6− 6ρ+ ρ2

)
e−ρ/2

3 1 R31(r) = 1
9
√
6

(
Z
a0

)3/2
ρ(4− ρ)e−ρ/2

3 2 R32(r) = 1
9
√
30

(
Z
a0

)3/2
ρ2e−ρ/2

E − n = − mZ2e4

32π2ε20~2n2
= − Z2~2

2a20mn
2

= −13.6
Z2

n2
eV

S(x, t) =
~

2im

[
ψ∗ · ∂ψ

∂x
−ψ ∂

∂x
ψ∗
]

Störningsräkning

Tidsoberoende störning:(
H0 +H ′

)
ψ′m = E′mψ

′
m

H0ψn = E0
nψn

}
=⇒

E′m = E0
m + 〈m|H ′|m〉+

∑
n 6=m

| 〈m|H ′|n〉 |2

E0
m − E0

n

ψ′m = ψm +
∑
n 6=m

∫
ψ∗nH

′ψm d3r

E0
m − E0

n

ψn

Tidsberoende störning:

H = H0 +H ′

H0 Tidsoberoende

H0ψn = E0
nψn

Hψ′ = i~ ∂
∂tψ

′

 =⇒
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ψ′m =
∑
n

amn(t)ψn

ȧmn = − i
~
e−i(Em−En)t/~ ·H ′nm

”Golden Rule”

överg̊angs sannolikheten per tidsenhet wf←i för en
överg̊ang fr̊an tillst̊andet ψi till en grupp av tillst̊and
F = {ψf} med energin sinE0

i för ett system
karaktäriserat av tillst̊andstätheten ρ(E) ges av:

wf←i =
2π

~
| 〈f |H ′|i〉 |2E0

i≈E0
f
· ρ(E0

f )

Spridning (Born approximationen)

dσ

dΩ
= |f(ξ, η)|2

f(ξ, η) =
m

2π~2

∫
ei(ki−kf )·r · v(r) d3r

För sfäriskt symmetrisk potential:

f(ξ, η) =
2m

~2K

∫ ∞
0

sin(Kr)·r·v(r)dr, |K| = 2k·sin
(
ξ

2

)
Sfärisk l̊adpotential:

V (r) =

{
−V0 r ≤ a
0 r > a

f(ξ, η) = −2mV0
~2

· sin(Ka)−Ka cos(Ka)

K3

Skärmad coulombpotential:

v(r) = −A
r
· e−αr

dσ

dΩ
=

(
2mA

~2
(
α2 + 4k2 sin2(ξ/2)

))2

σ =

(
Am

~2

)2
16π

α2 (α2 + 4k2)

När α→ 0,
dσ

dΩ
→
(
Am

~2

)2
1

4 (k sin(ξ/2))
4

Periodisk potential

V (x) =
0 n(a+ b) < x < n(a+ b) + a

V0 n(a+ b) + a < x < (n+ 1)(a+ b)

}
Kontinuitetskrav:

cos k1a·cos k2b−
k21 + k22
2k1k2

sin k1a·sin k2b = cos(k(a+b)), V0 < E

cos k1a·coshκb−k
2
1 + κ2

2k1κ
sin k1a·sinhκb = cos(k(a+b)), V0 < E

Fas- och grupp hastighet:

vf =
ω

k
, vg =

dω

dk
=
dE

dp

Effektiva massan:

m∗ =

(
1

~2
d2E

dk2

)−1
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