Electrónica Molecular  - FaMAF, UNC.
Guía de Problemas 1 - 15 de Abril de 2004

Dr. Horacio M. Pastawski, Lic. Luis Foà Torres.

Problema 1. “Densidad de estados para un electrón libre”

a) Calcule analíticamente la densidad de estados 
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para un electrón libre en una, dos y tres dimensiones. Para ello resuelva la ecuación de Schrödinger independiente del tiempo imponiendo las condiciones de contorno que considere adecuadas para obtener los valores del vector de onda k permitidos. Grafique los mismos en el espacio k y calcule la densidad de estados como el número de estados con energía comprendida entre 
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 por unidad de volumen.

b) Verifique que las densidades de estados calculadas satisfacen:
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(ver H. M. Pastawski and C. Wiecko, Phys. Rev. A 36, 5854 (1987))
Problema 2.  

a) Note que la ecuación de Schrödinger independiente del tiempo 
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puede escribirse en la forma:
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donde 
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 Resuelva la ecuación anterior analíticamente. Para ello encuentre los autovalores de la matriz M en función de la energía. 

b) Discretizando la variable espacial en la ecuación anterior, muestre que la misma puede escribirse en la forma:
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donde 
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Problema 3. “Matriz de Promoción”

Discretizando espacialmente la ecuación de Schrödinger puede obtenerse la ecuación matricial:
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donde P es la denominada “matriz de promoción”. Así, mediante la aplicación sucesiva de esta matriz puede obtenerse la función de onda en cualquier punto del espacio conociendo la función de onda en dos puntos vecinos (vector semilla). Esto permite generar un método numérico para encontrar las auto-energías para un potencial dado. Para el caso de una caja de potencial con paredes infinitas,

a) encuentre en forma aproximada las auto-energías.

Ayuda: Note que, esencialmente, existe una única condición (
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) para el vector semilla en un borde de la caja capaz de generar todas las soluciones posibles explorando diferentes energías y contando los nodos en la función de onda que resulta de aplicar la matriz de promoción;

b) usando los valores obtenidos en el apartado anterior realice un histograma. Este histograma reflejará la densidad de estados del sistema.

Problema 4.  “Matriz de Promoción: el regreso”

Repita el problema anterior para el caso de una caja de potencial con paredes finitas y para el oscilador armónico. 

Ayuda: Elija el origen de coordenadas de manera de poder explotar la simetría del potencial. Usando dos vectores semilla adecuados pueden obtenerse todas las soluciones (simétricas y anti-simétricas).
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