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Potenciales

Dos tipos de potenciales:

Confinante Diverge asintéticamente.

lim V(z) =00

r—Fo00

No confinante El limite existe en al menos £ = 00 0 £ = —o0:

convencién

lfim V(z)=c = 0

r—+00

~ Es decir, el potencial es asintético en una o mas coordenadas



Ejemplos de potenciales confinantes
o Particula en una caja de paredes
infinitas
0: z€]0,q

©: z<0ox>a

V(z) =

@ Oscilador arménico

Vix) = %xQ, z € (—00,00)




Algunos potenciales no confinantes:

v H |4
r r
—Vo
|4
14 T v Vo Vo
A T T
14
V(T‘) = _47\}60 % T




Un potencial no confinante genérico:

Anélisis clasico:

v =4\2[E - V(x)]/m
En los puntos de retorno la velocidad vale cero, v = 0.
a,b: Puntos de retorno para el estado enlazado con £ = Ej.
¢, d: Puntos de retorno para el estado no enlazado con E = FEjs.

E = FEj3: La particula se alenta y se acelera al pasar sobre la

barrera pero sin rebotar.



@ Los potenciales no confinantes describen mejor a los sistemas reales.

e Cuando E > 0, la particula es libre (no confinada) en una porcién del
espacio.

E
Continuo
E=0
B Estados
B enlazados
2 (ligados)
_ El



Medio pozo cuadrado

Condiciones a la frontera:

V. (z)
¥1(0) = ¢r1(0) =0
r=1L
ol — & Yr1(L) = rr(L)
Y1 Yrr Yrrr dirr(z) | dibrpr(x)
E, de |,  dz |,
-V

lim +prrr(xz) =0
Tr—r0o0

La funcién de energia potencial es

00 z<0 Region |
Viz)=4¢ =V 0<xz <L Regionll
0 x> L Region Il

[Estados enlazados: E, < 0.]




Region |1 ¢r(z) =0
Regién |I: Ecuacion de Schrodinger:

R d*pg
— = Wy, =—|E

5 oVrr |Elrr
pues £ = —|F| cuando FE < 0.
Al reacomodar:

d?yry 2 s 2m(Vp — |E|)
o =0, =

La solucién es:

Yri(x) = Asen~yr



Region I11: Ecuacién de Schrodinger:

h? d*rpr
- — _|E
om da? Elrr
O bien:
d*rrr 2 o 2m|E|
gz =0, = 7z

La solucién es:

Qﬁ]]](aj) = De™*
Por las condiciones a la frontera, se obtiene el sistema de ecuaciones:
AsenyL = De ok
vAcosyL = —aDe

A partir de estas ecs, se obtiene: Ecuacién trascendente

al = —yLcotyL / para E



Las energias de los estados enlazados son:

donde los valores p,, son las soluciones de

V2mL2Vy/h2 — p2 = —pcot p

tales que

Pn = 'YnLa Pmax = V 2mL2Vb/h2 .



Las soluciones de la ec. transcendente son las intersecciones de f(p) y g(p):

3k

9mL2Vo 12 — p2

1
P

f(p) =

—cotp

g(p)

= nmax depende de m, L, Vj; debe satisfacer:

o2 h2
4 2mL?

VO < (2nmax + 1)



Las funciones de onda normalizadas son:

0 <0 Region |
Yn(xz) =4¢ Apseny,z 0<x <L Region Il
Dpe=4n® x> L Region 111

donde

A, = K£ Lt > B i (sen(nynL) . COS(2rynL)>:|—1/2

2 do, Yn oy,

D,, = Ape® ¥ sen(y, L)

an = +/2m|E,|/h?



La probabilidad de que la particula esté en la regién clasicamente prohibida

€s:

o0 o0
P,(x>L)= / |1/1H[(ac)|2dx = / Dge_m"mdac
L L

e P, ~ e V™ disminuye al e P, disminuye al aumentar L.
aumentar m.

L ¢1 (JJ) 1.0F Ly Lo Ls

ms3 > mg > My

mso
ms




Actividad opcional:

Rutina de Mathematica para el medio pozo:

psi[x_, m_, vO0_, L1_] :=Module[{hbar =1, a, alpha, gamma, d, 1},
Irho = r /. FindRoot[r Cot[r] + Sqrt[2m L1A2 vO/hbar*2 -r*2], {r, 0.75P1}];
e=-v0O+ (hbar”2) rhor2/ (2mL17A2); If[Abs[e] > vO, Print["E=", e]];
alpha = Sqrt[-2+«mxe/ (hbar?2)];
gamma = rho / L1}
aa[l_, alph_, gg 1 +=1/Sqrt[0.51+0.25 (1/alph-Sin[2gg l]1/gg-Cos[2gg 1]/ alph)]l;
a=aa[Ll, alpha, gamma];
d =aExp[alpha L1] Sin[gamma L1]};
Piecewise[{{0, x <0}, { aSin[gamma x], x>0 && x < L1}, {
dExp[-alpha x], x> L1}}1]



Pozo cuadrado

Considerar los estados ligados de una particula bajo la accién del potencial

confinante;

—Vo: —L<z<L

Vx) =
0: |z| > L
V()
x=—L =1L x
Y1 Yrr Yrrr
E,
—Vo




La funcién de onda satisface:

. d?y 2 .
Region I: — — kY = 0 solucién: 1y
dz?
d2
Regién I —w+a2¢ =0 solucién: gy
dz?
2
Region 1lI: M—k%/} =0 solucién:  rry
dz?
donde
—vV—2mkFE
k =
h
—v/—2m((V, + FE)
a =




Condiciones a la frontera:
@ 1 finita cuando x — +o0o (cuadratico — integrable)

@ 1 debe ser continua:

Yr(=L) = (L)
Yrr(L) = (L)

@ 1) debe tener primeras derivadas continuas:

dyr _ dyir

dr |,__; dr |,__;
dirp _ Db

dx oL, dx oL




Solucién par: ¢p(—x) = Yp(x)

Yr(z) =NeM® Regién |
Yp(x) = r(x) :N% COS T Region |l
Yrrr(z)=Ne™r* Region IlI
donde
k = atan(alL)

@ Se trata de una ecuacién trascendente para E.

@ N es la constante de normalizacién.



Solucién impar: ;(—x) = —;(z)

Yr(z) =NeM Regién |
Yi(z) = Yrr(z) Z—Nsee;% sen ax Region |1
Yrrr(z)=—Ne Region Il
donde
k = —acot(al)

= Esta también es una ecuacién trascendente para E.
Sélo E que satisfacen (1) u (2) son permitidas (cuantizacion).

Ademas:

b
n—1<—<n,
T

donde b = L\/2mV,/h.



no clasico no clasico
0 0
1 1I 111
X
L L

Estado basal




no clasico no clasico
0 0
1 1I 111
X
L L

Primer estado excitado




@ La densidad de probabilidad en las regiones clasicamente prohibidas

decae exponencialmente con la distancia al pozo:
[r(z) = |N|? e [rr1(z)> = |N|? e~ e

@ Cuando la masa de la particula aumenta, disminuye la probabilidad de

encontrarla fuera del pozo.



Barrera cuadrada

V(zx)

Region:
0, x <0 I
Vo>0, 0<x<L [l
0, x>0 I
+

Condiciones a la frontera



La funcién de onda:

wl(x) — Aleiklsc + Ble—iklm
¢11($) = Agesz + 326_162967é 0
Yrr(r) = Ce*®

donde:
2mE
Moo=\ T
2m(Vo — E)
o= T

@ Las condiciones a la frontera proporcionan informacién sobre las

constantes.



Esquematicamente:

@ Probabilidad de transmisién por la barrera:

(amplitud transmitida)® Cj
(amplitud incidente)2 ~ A?

Refy(a)] v,
AN
AV

V=20

I I

o Probabilidad de reflexién en la barrera:

_ (amplitud reflejada)? i%
"~ (amplitud incidente)? ~— A?

mI Tomado de:
F. S. Levin, An Introduction to
Quantum Theory, Oxford Uni-
versity Press, 2002

Otra posibilidad:
V(z) = Vosechz<%>

Potencial simétrico de Eckart.

coordenada de reaccion



La probabilidad de transmisién es

T=|1
+ 16e(1 —¢)
donde
2m(Vy — E
,{:%’ e=E/V;

Cuando kL > 1:
T ~ 16¢(1 — g)e2~F

Ver:
P. Atkins, J. de Paula, Physical Chemistry,
9th edn., W. H. Freeman &Co. 2010



Efecto tunel

Penetracion de una particula en una regién cla-
sicamente prohibida o su paso a través de una

barrera de potencial.

o Es relevante en fisica y quimica.
@ Hay evidencia experimental de su existencia.

@ Se explica con la mecanica cuantica.



Anélisis clasico:

V(z) Flz) = —d‘;i‘"‘)
Cl?rl fL'eq $T2 T

v(z) = +/2[E — V(x)]/m
e En los puntos de retorno: v(z,) = 0.

o Valores permitidos: x € [z, Ty, ].



Ejemplos

1. Rotacién interna en una molécula

Aoy
o X AL e

2. Inversién de amoniaco.

30° 60° 120° 180°

E

A

coordenada de reaccion




3. Cinética quimica

Reactivos

Productos

coordenada de reaccién

@ Modificacién a la ecuaciéon de Arrhenius:
k= o AeFe/RT

o: Factor de tunelaje; importante para transferencia de H



4. Decaimiento radiactivo

Vi(r) barrera de potencial
particula o
j T
atraccion  repulsién couldmbica Una aproximacion
nuclear Vir

Vi

/ To
Dimensiones nucleares:

desde experimento + modelo  _yj

Por ejemplo, para 238U:

ro=3x10""m, V1=14x10"12J, E,=6.7x10"1 J.



Microscopia de efecto tanel

@ Sirve para caracterizar materiales.
— Consiste en la aplicacién practica del efecto tanel para el estudio de
superficies.

— Proporciona evidencia directa del fenémeno.

SCANNING TUNNELING MICROSCOPY -
FROM BIRTH TO ADOLESCENCE

Nobel lecture, December 8, 1986

by
GERD BINNIG AND HEINRICH ROHRER

IBM Research Division, Zurich Research Laboratory, 8803 Riischlikon,

Switzerland
Conferencia Nébel:

https://www.nobelprize.org/prizes/physics/1986/binnig/lecture/


https://www.nobelprize.org/prizes/physics/1986/binnig/lecture/

Vibration isolation

Display

z-value

Tunneling
current

Computer

amplifier ¢
) Preset value s = Current
Coarse 7 Bias can -
. f = ag
positioner x001-x2v oot output = amplifier
Fig. 1.1. The scanning tunneling mi pe in a nutshell. The

waveforms, applying on the = and y piezos, make the tip raster scan on the sample
surface. A bias voltage is applied between the sample and the tip to induce a tunneling
current. The z piezo is controlled by a feedback system to maintain the tunneling current
constant. The voltage on the z piezo represents the local height of the topography. To
ensure stable operation, vibration isolation is essential.

Introduction to Scanning Tunnelling Microscopy
C. Julian Chen.
2nd. edn., Oxford University Press, New York, 2007.

I~ ek




Positioning single atoms with a
scanning tunnelling microscope

D. M. Eigler & E. K. Schweizer*

NATURE - VOL 344 - 5 APRIL 1990

Ver ademas:

H . FIG. 1 A sequence of STM images taken during the construction of a

A BO}/ And H IS Atom patterned array of xenon atoms on a nickel (110) surface. Grey scale is
assigned according to the slope of the surface. The atomic structure of the

Th W I dy S ” M . . nickel surface is not resolved. The (110) direction runs vertically. a The
e or S ma eSt ovie: surface after xenon dosing. b-~f, Various stages during the construction.

Each letter is 50 A from top to bottom.

https:/ /www.youtube.com/watch?v=0SCX78-8-q0


https://www.youtube.com/watch?v=oSCX78-8-q0

‘ J BEILSTEIN JOURNAL OF NANOTECHNOLOGY

Scanning tunneling microscopy and spectroscopy of rubrene
on clean and graphene-covered metal surfaces

Karl Rothe, Alexander Mehler, Nicolas Néel” and Jérg Kréger
Beilstein J. Nanotechnol. 2020, 11, 1157-1167.

Abstract
Rubrene (C4pHg) was adsorbed with submonolayer coverage on Pt(111), Au(111), and graphene-covered Pt(111). Adsorption
phas

s and vibronic properties of C4oHog consistently reflect the progressive reduction of the molecule—substrate hybridization.

Separate C4,Hag clusters are observed on Pt(111) as well as broad molecular resonances. On Au(111) and graphene-covered
Pt(111) compact molecular islands with similar unit cells of the superstructure characterize the adsorption phase. The highest occu-
pied molecular orbital of C4oHpg on Au(111) exhibits weak vibronic progression while unoccupied molecular resonances appear
with a broad line shape. In contrast, vibronic subbands are present for both frontier orbitals of C4,H,g on graphene. They are due to
different molecular vibrational quanta with distinct Huang—Rhys factors.



Figure 4: (a) STM image of C4zHss molecules on Au(111) (0.8 V. 50 pA, 30 = 30 nm?). Inset: STM image of a Au(111) step edge decorated in a zig-
zag manner with C4zHzg molecules on the top and bottom terrace (-2 V, 50 pA, 19 x 19 nm?). (b} Close-up view of a molecular island (~0.65 V,

100 pA, 5 x 5 nm?). Skelches of C4oHag (to scale) are superimposed 1o facilitate the identification of individual molecules. The unit cell vectors a and
b of the CypHag lattice are indicated as arrows. The dashed arrow marks a (110) compact direction of Au(111). () Close-up STM image, which
emphasizes the Au(111) reconstruction lines together with an i periodic 1 of the appal height along these lines (1 V, 50 pA,

10 = 10 nm?). (d) Sketch of suggested CzHzs adsorption on Au(111) with molecular rows being aligned with the separation of the foc (bright dots)
and hep (dark dots) stacking domains of the surface reconstruction.
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