2R Exercice 4.1: Atome de Bohr

A) Considérez 1’électron comme une particule classique et

2
- : 1
utilisez le potentiel de Coulomb E,, = —( cl ]-—
drs, ) 1

1) Reliez la vitesse et le rayon pour une orbite circulaire stable
en ¢quilibrant la force électrique et la force centrifuge.

2) Pour ces orbites classiques stables exprimez 1’énergie cinétique
et I’énergie totale de I’¢lectron en fonction du rayon

B) Considérez I’¢lectron comme une onde quantique

3) Reliez le vecteur d’onde au rayon pour une orbite stable

4) Exprimez I’énergie cinétique en fonction du rayon

C) Considérez 1’¢électron a la fois comme une particule classique et comme une onde quantique

5) Déterminez I’énergie totale quantifice.
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PUPB Atome de Bohr: orbite classique

1) Reliez la vitesse et le rayon pour une orbite circulaire stable
en ¢quilibrant la force ¢lectrique et la force centrifuge.

2 2 2
q 1 m-v 2 q 1 q2 1
. = — m-v- = -— | — — .
(475,) ©* 7 (475,) r v \/(4,,gom) NE

2) Pour ces orbites classiques stables exprimez 1’énergie cinétique
et I’énergie totale de I’¢lectron en fonction du rayon

2
Em:lm-vzzl q l
2 2(47750) r
2 2
q 1 1 ¢ 1
E =E +FE =FE_ - — E, =—— —
tot cin + pot cin (472'80) 7 => tot 2 (472'80) 7
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PUSB Atome de Bohr: vision «onde quantique»

3) Reliez le vecteur d’onde au rayon pour une orbite stable

2 n
272"7':7’1‘1 => K:_:_ n=l,2,...,oo
A r
4) Exprimez I’énergie cinétique
2 212 2 1 2 1
Ecin:P S :n2.h_.i2 E =— 9 2
2m  2m 2m r 2 (47&90) r
quantique % y classique
1 mq’ 1
5) Déterminez I’énergie totale quantifice. r R (472'6‘0 ) n’
1 S ) 1 1
o Ey=—mrt—m=e——d . o= 136 [eV] n=12,..
2 (47750) r 2h? (47ng) n n
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. Atome de Bohr:
PUPB moment cinétique et moment magnétique

P=hK =hZ
4

Quels sont les moments cinétiques quantiques possibles ?

L,=P-r — LZ =n-h n=1273,..

M,=| L0 s
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PURB

Hamiltonien

Ecriture en
coordonnées sphériques

1 0
H=4Ry ||l — &
yH P 5/?[[)

H-ly)=E-|v)

Op¢rateurs quantiques

H:_ h2 qZ

zij}+%{_ .1 0 (sin(@)ij+ | 1 2(_ azsz—Mey-l
op yo, sin(@) 06 060 ) sin(H) oQ yo,
7

L/ |
|

LZ/hZ

E
—1—1

Séparation de variables: |W(,0, 0,9, f> = R(,O) - ®(¢9) -O ((0) e h
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PUPB

n—I[-1

' (Bj associated Laguerre Polynomials
n

Solutions pour 1’atome d’hydrogene

n=1,2,3, ...
[=0,1,2, ...,(n—1)
m=—1,...,+1

P"(cos(0)) associated Legendre Polynomials

o2

Choisir la normalisation A tel que: <Wn,z,m H‘//n,z,m> = _” I ‘l//n,,’m ‘2 r*sin(@) dr d@ dop =1

000

/Quantisations: H ‘l// l,m>:E ‘l// lm>:
Ly, =(-0+)-7*)
L,y =(mn)|w,,,

n=1,2,3, ...

1=0,1,2,3, ..., (n=1)

s, p, d, f ..

m=—1,...,+I

—_1 41
§=—7,t3

~

/
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Orbitales et e€nergies
0
PARB de I’atome d’hydrogene

3d2 32
XZ

https://winter.group.shef.ac.uk/orbitron/
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PUPB

Exercice 4.2: absorption des gaz

A P’aide du schéma d’énergie,
expliquez 1’absorption optique

dans un gaz
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PUSB Absorption dans un gas

(3) (2) (D)

WV

Pierre-André Besse p.-16 2025



x=0 X=

Exercice 4.3: Evolution temporelle
dans un potentiel rectangulaire

Un ¢lectron est localis€ dans un puit de potentiel rectangulaire

de largeur W=18um et de profondeur infinie.
Au temps t=0, sa fonction d’onde est centrée a x=W/2 et
elle a la forme:

_x—W/22
w(t=0)ze( ¢ j avec a=1um
- h
E,-E

2

Nous définissons le temps caracteristique par ¢, =

1) Décrivez les étapes nécessaires pour simuler 1’évolution
temporelle de cet électron.

2) Simulez la fonction d’onde de cet électron aux temps

t = t avecN=1,2,3,4et5

L3
N 4°
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N E3
E2
_.._, | E=0
x=0 x=W
E _ hZKZ _ 5 . h27z_2
" 2m 2mW?

Exercice 4.3: Evolution temporelle
dans un potentiel rectangulaire

A) Calcul des coefficients de décomposition en modes propres:

(0,]|w(0))
@) w(0)||lw(0)

RN

B) Décomposition en modes propres:

) e

?,)

Jovolyo) =7 fole)
C) Evolution temporelle:
p) e e) g
Jwolve) = Jolle)
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Exercice 4.3: Evolution temporelle

PUS
SUB dans un potentiel rectangulaire
N=] —» 3,
ot
N E, B
7\ El N=2 :
s T E=0 3
=0 x=W N3 =
£ _RK*, BA Ni .
" om o 2mW’ N=5 —
;= FR
o, (x)> ~ sin(n T i) Effet Talbot : ‘" E —E,
W 1836 .

Input au milieu
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Exercice 4.3: Evolution temporelle

PUS
PUB dans un potentiel rectangulaire
—.3 tc
3
ot
NG E, A
P N E2 :
N T E=0 :
x=0 x=W
E ="K _p
2m 2m W
Multi-Mode - = 7-h
®, (x)> ~ sin(n T i) Interference E,—E,
i (MMI) -

Input au bord
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Phase diversity receiver: Mach- Zehnder
209 Y

Interferometer with 3x3 Multi-Mode Interference Coupler

N. Besse, « Simulation of Optical Nanostructures », sem. proj. 2012, SMT, EPFL

Outputs a)

Variation of the Qutput Intensities of the 1x2-3x3 M7

0.25k
\ We f[—1
02F % 4 .‘ ¥ 1
3 2
ren l‘% 015 |3
rm E . |
] \
T 01 \ | \
= !
0.05 \ / %
1328 13285 1329 13295 133 13205 12331 13315 1332
Input Refractive Index of the Ervironment
[e 100 300 300 0 500 600 70O #0000 1000 1900 1300 1300 1400 1500 1800 1700 1§00 1300 mum
3x3 Output MMI ‘
Lin L Lout
Input 3 n,, d Output 1
Unused input 2 w d Unguided output 2
Input 1 d Output 3
X
L, :
z
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2P Exercice 4.4: atome de lithium d@%

Considérez un atome de lithtum (L1)
avec trois ¢lectrons sur deux niveaux d’energie.
Dessinez le schéma d’énergie de la cellule Li-L1

contenant deux atomes L1.
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PUPB

Exercice 4.4: atome de lithium

3 ¢électrons par atome

O O 20,
28 O————— e
@ @ 20‘g
Is o ° lo,
. _______________________________________________________________________________________
i ® lo
g
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PUPB

Formation de molécules

0 - 0 S . . Anti-liant
00 @ -

Molécule H,
H, H, Hy
- ~ OM,
tax =t Sty

'l
Fl

. TR—5 Y |

H, stable car
energie plus petite

He,,

Molécule He,

o,
-l-:-

= —H— He

a,,

He, instable car
energie ¢gale

Molécule Li,

W W

| I

Li Li, Li
p— 0. = .« qe
f R Anti-liant
F L1
p I e 2
L1 F
\'l J.l’
b % e .
Mpp—— Liant

18% ----------- —?—*— —f% """"" % 13 Il’lerte

Li, stable car

energie plus petite
(le Li metallique est encore plus stable !)

Chimie générale, Steven S. Zumdahl, Jean-Marie Gagnon, Maurice Rouleau, De Boeck Université
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PURB

8 ¢lectrons par atome

Exemple molécule O2

z OO O O 30,
X,y > 3
2px z 8 Y % 'C 'O Tgx 37[g,y
2p e
y 0000 Oms— g TR _________ |SEREEREE| _____________ [ SRR
sz X,y % o o 37,. 37,
2 @O0 o S 30,
©.9) ® ® 20,
2S @ ) ° 1 1
00, ® ® 20'g
1 ® ® ® lo,
S ¢ o 00 —t— o——————F————e —1—————— 1 Gg
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