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Fore laborationens utférande ska du ha last igenom avsnitt 1 till och
med 3, samt gjort de forberedelseuppgifter som finns i dessa avsnitt.

1 Syfte

Fardighetsmal - Studenten ska utveckla sin férméga att beskriva verkligheten
med hjilp av matematiska modeller. Studenten far Gva sig i att testa olika
modeller och se deras styrkor och svagheter. Laborationen exemplifierar
hur en bra modell inte bara kan reproducera experimentella data, utan
dven bredda forstaelsen av dem, och gora férutsigelser om verkligheten.

Kunskapsmdl - Studenten forvintas 6ka sin kunskap kring atomens uppbygg-
nad, vilket inkluderar Pauliprincipens féljder och vixelverkan mellan elekt-
roner i ett flerelektronsystem. Laborationen syftar dven till att 6ka forsta-
elsen for begrepp som radiell vagfunktion och rorelseméngdsmoment i
kvantmekaniken och atomfysiken.

2 Introduktion

Som student far man ofta lira sig en teori som sedan exemplifieras med la-
borationer, men i verkligheten &ar det oftast sa att experimentella data kom-
mer fore teoretiska forklaringar. Sa var det under atomfysikens uppkomst i
slutet av 1800-talet. Tidiga méatningar pa atomers energispektra gav upphov
till enkla fenomenologiska modeller, varav exempelvis Rydbergs formel anvinds
fortfarande. Men sadana modeller har begréinsningen att de bara aterupprepar
ett experimentellt resultat; de lar oss ingenting om de mekanismer som ligger
bakom.

En kvantmekanisk behandling av ett atomfysikproblem har ofta den férdelen
att den lar oss mer om naturen dn att bara ge rétt siffror. Men &ven om
kvantmekanikens principer dr kiinda sé kan berdkningarna bli mycket besvarliga.
Déarfor ar det naturligt att &ven hér borja med en enkel modell, och sedan
forbattra den efter hand.



I denna laboration studerar vi litium, som har tre elektroner och tre pro-
toner, och de kvantmekaniska berdkningarna &r inte triviala. Déarfor &r en del av
laborationen férberedelseuppgifter, som sedan anvénds vid laborationstillféllet.
Dessa ges i avsnitt 3. Observera att avsnitt 3.1 - 3.2 i Ovrigt vésentligen &r
repetition av vad som gatts igenom pa foreldsningar och i litteraturen. Avsnitt
4 innehaller sjdlva laborationsuppgifterna, i avsnitt 5 anges vad laborationsre-
dogorelsen ska innehalla och i appendix A finns en beskrivning av den numeriska
metod datorprogrammet anviander sig av.

3 Forberedelser

Vi ska forsoka forklara litiumatomens spektrum. Litium har tre protoner och
foljaktligen tre elektroner som kretsar kring kirnan. Detta kvantmekaniska
mangkroppssystem har ingen analytisk 16sning, och for att forsta det béattre
boérjar vi med att sammanfatta de enklare systemen véte och helium.

3.1 Schrodingerekvationen vid sfirisk symmetri

En kvantmekanisk behandling utgar fran Schrodingerekvationen
HY = EV. (1)

Den har formen av en egenvérdesekvation for Hamiltonoperatorn H, med egen-
funktioner (vagfunktioner) ¥, och egenenergier E. Om vi kéinner spektret
av egenenergier sa kan vi anvinda dessa for att till exempel rékna ut vilka
vaglangder av ljus en viss atom absorberar. Vagfunktionerna ¥ kan ge oss
forklaringar till vissa egenskaper hos atomen.

Egenfunktionerna till en Hermitesk operator, som till exempel H, har dessu-
tom egenskapen att de utgor en fullstdndig bas i Hilbertrummet. I tre dimen-
sioner karakteriseras varje sdidan basfunktion av tre kvanttal som vi kallar n, [, m.

Vi ska nu studera Schrodingerekvationen for sfariskt symmetriska system
och forenkla denna till en ekvation som beror av bara en variabel, radien r,
istéllet for tre, r,0,¢. Motsvarande resonemang finns i Ohlén, kapitel 7, och
Foot, kapitel 2. Att systemet ar sfariskt symmetriskt betyder att potentialen &r
vinkeloberoende dvs. V(r) = V(r).

Hamiltonoperatorn ges av

hQ
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V24V (r), (2)
dér den forsta termen ar bidraget fran kinetisk energi, och den andra &r bidraget
fran potentiell energi. For att undvika ihopblandning med kvanttalet m sa
anvinder vi M for att beteckna massa. FoOr att kunna utnyttja symmetrin
skriver vi om V? i sfiriska koordinater:
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Om man har gott om tid kan man visa att vinkeldelen av denna operator, alltsa
uttrycket inom parentes, 6verensstdmmer med operatorn for rorelsemangdsmo-
mentets storlek, L2, sa nir som pa en konstant.

Forberedelseuppgift: Vad innebér storheten rorelseméngdsmoment? Hur &r
det definierat i klassisk mekanik?

Vi kan alltséa skriva om var Hamiltonoperator som
n? 1 92 N
—— 7
2M 7 Or? 2Mr?
Vad har vi vunnit med detta? Podngen &r att vi kidnner egenfunktionerna till
operatorn L?; de ér de sa kallade klotytfunktionerna Y;™ och sambandet &r

L? +V(r). (4)

L2Y™ = B21(1 + 1)Y;™. (5)

Forberedelseuppgift: Hur ser motsvarande relation ut for rorelseméangdens
projektion pa z-axeln, L., ut? Varfor anvinder vi i kvantmekaniken
storheterna L? och L, istéllet for det fullstindiga L = (L, Ly, L,)?

De forsta klotytfunktionerna finns explicit angivna pa formelbladet, i Ohlén pa
insidan av parmen, samt i Foot kapitel 2.1.

Hamiltonoperatorn Ekv. (4) kommuterar med bade L2 och L,. Att de kom-
muterar betyder att vi kan hitta gemensamma egenfunktioner till dessa tre
operatorer och vi kan skriva I6sningen ¥ till Schrodingerekvationen som en pro-
dukt:

W(r,0,¢) = R(r)Y;™ (0, 9). (6)

Vi ansétter nu denna 16sning i Ekv. (1) och utnyttjar sambandet Ekv. (5). Vi
finner

B 192 K2(1+ 1)
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= ER(r)Y,"(0, ).

Viser att ¥;", som vi ju redan kinner, férsvinner ur ekvationen. Vi noterar éven
att det star 1/r framfor den forsta termen i ekvationen. Om vi forlanger med r
ser vi att funktionen R(r) alltid forekommer som en produkt med variabeln r;
vi gor darfor substitutionen

rR(r) = u(r) (8)
och 16ser for denna funktion u(r) istéllet. Vi har nu kommit fram till ekvationen

B d*u <h2l(l+ 1)
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5N dr2 + V(r)) u = Eu. (9)

Detta &r alltsd en ekvation for funktionen u(r) som bestdmmer hur den radiella
delen av vagfunktionen ser ut. Vi ser att den &r missténkt lik Schrodingerekva-
tionen i en dimension om vi ser hela uttrycket inom parentes som en “effektiv”
potential,

_ RA(1+1)

Vet (1) = Y V(r), (10)



dér kvanttalet for rorelsemangdsmomentets storlek, [, ingar explicit. Vi kan se
det som att for tillstind med rorelseméngdsmoment stérre &n noll sé tillkommer
en centrifugalterm till potentialen.

For en given sfiriskt symmetrisk potential V (r) far vi alltsa de fullsténdiga
l6sningarna till Schrédingerekvationen W,,;,,, genom att 1osa Ekv. (9) for alla
varden pa [ och sedan koppla pa de redan kidnda l6sningarna till vinkeldelen sa
att
Uy (1)

r

Wi (7,0, 0) = Rt (r) Y™ (0, 0) = Y0, ¢)- (11)

3.2 Helium

Atomkérnan dr som bekant mycket tyngre &n elektronerna som kretsar kring
den. Vi kan dérfor med god approximation anta att den &r stilla i férhallande
till elektronerna, och dérmed kan vi stryka termen fér atomkirnans rorelse-
energi i Hamiltonoperatorn. Detta gor att vi kan 16sa Schrodingerekvationen
for viteatomen analytiskt. (Om du inte kommer ihag hur egenfunktioner och
egenenergier ser ut for viateatomen sa rekommenderas du repetera detta exem-
pelvis i Ohlén kapitel 8). Vagfunktionen beror bara av en ligesvektor, ndmligen
lagesvektorn for elektronens position i forhallande till den stillaliggande vitekér-
nan. Men viteatomen &ar ett undantag - sa fort vi har flera elektroner blir det
mer komplicerat.

Vill vi studera elektronbanorna i helium maste vi ta hansyn till bada elekt-
ronerna och deras ldgeskoordinater r; och ro. Hamiltonoperatorn har féljande

utseende )
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Det &r den sista termen, vixelverkan mellan elektronerna, som gor att vi inte
kan 16sa Schrodingerekvationen analytiskt (utan den hade vi kunnat anvinda
variabelseparation). For att hitta en bra approximation till grundtillstindets
energi och vagfunktion kan vi istéllet anvéinda variationsmetoden. Da far vi
resonera oss fram till en rimlig testvagfunktion.
Om vi bara hade haft en elektron sa hade vi haft ett véiteliknande system, till
vilket vi kdnner egenfunktionerna. Se exempelvis formelsamlingen. Grundtill-

standet ges da av
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Hur forandras detta om vi lagger till en elektron till? Elektroner &r ju identiska
partiklar och Pauliprincipen géller, det vill sdga de tva elektronerna kan inte ha
samma uppsattning kvanttal. Men eftersom det forutom kvanttalen n, [, m finns
ett fjirde kvanttal, spinn, sa kan elektronerna fortfarande ha samma rumsvag-
funktion (det vill sdga samma kvanttal n,l,m) om de har olika spinn. Déarfor
utgar vi fran Ekv. (13) och som variabel parameter anvénder vi Z, som d& blir



“effektiv laddning” Z.g. Var testvagfunktion blir

ZC ° - e (7 T a
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Notera att testvagfunktionen beror av bade r; och ry, alltsd av vardera elekt-
rons avstand till kirnan.! Om vi minimerar vinteviirdet av energin i denna
vagfunktion sa far vi ett viirde pa Zeg ~ 1.69. Vi far da att bindningsenergin &r
—77.5€V, att jamfora med det experimentellt uppmiétta —79.0 eV. Ekvation (14)
tycks alltsa vara en god approximation av elektronernas vagfunktion i grundtill-
standet i helium.

Forberedelseuppgift: Varfor ar Z.g < 27

3.3 Litium

Litium har tre elektroner. Hamiltonoperatorn ar
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om vi som vanligt struntar i kirnans rorelseenergi. Detta &dr ett komplicerat
trepartikelproblem som vi inte kan 16sa analytiskt, sa vi far gora vissa anta-
ganden. Om vi utgar fran att de tva inre elektronerna ar bundna i 1s-orbitaler
precis som i helium, s kan vi istéllet 16sa en ekvation for enbart valenselektron-
en. Vi tdnker oss da att valenselektronen enbart vixelverkar med den potential
V(r) som de inre elektronerna ger upphov till, samt med kdrnan. Detta illust-
reras i Fig. 1. Denna approximation ger en forenklad Hamiltonoperator for
valenselektronen: ) )
H = _LVQ _ 3&
2M r
For att bestdamma V() noterar vi att de inre elektronerna tillsammans med
kéirnan bildar Li*, som vi kan behandla pa samma sitt som helium. Det enda
som skiljer adr kdrnladdningen, och vi kommer alltsa f& samma typ av vagfunk-
tion, Ekv. (14), men en annan effektiv laddning, ndmligen Z.g = 2.69. Vidare
tdnker vi oss att de tva inre elektronerna har en utsmetad laddningsfordelning
p(r) i enlighet med deras sannolikhetstéithet |¥190(r)|?, och den sammanlagda
laddningstatheten for de tva elektronerna blir

+V(r). (16)

p(r) = —2e - [W1g0(r)[*. (17)

Vi har inte skrivit upp spinnvagfunktionen eftersom Hamiltonoperatorn dr oberoende av
spinnet. Wiest r symmetrisk i variablerna r; och rg, vilket den ska vara - totala vagfunktio-
nen maste vara antisymmetrisk for fermioner, men man kan visa att for grundtillstaindet ar
spinnvagfunktionen antisymmetrisk och rumsvagfunktionen alltsd symmetrisk.
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Figure 1: Illustration av en litiumatom enligt var férenklade modell.

For att utifran en laddningsférdelning p rdkna ut den elektrostatiska poten-

tialen U kan vi anvanda Poissons ekvation :

V2U(r) = —p(r) /o (18)

For att fran den elektrostatiska potentialen fa reda pa bidraget till elektron-
ens potentiella energi sa maste vi sedan multiplicera med elektronladdningen,

Vi(r)

= —eU(r), nér vi sdtter in i Schrédingerekvationen.

Forberedelseuppgift: Berikna den elektrostatiska potentialen U(r) som va-
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lenselektronen i litium kdnner av fran de tva inre elektronerna. Detta
innebér en hel del analytiskt rdknande. Den radiella delen av Laplace-
operatorn 1 sfariska koordinater kan skrivas pa olika ekvivalenta sétt,
forslagsvis blir den slutliga ekvationen som ska l6sas

1 02 2e 73
———(rU(r)) = ==L —27,
PN (ru(r)) e a3 exp( #7/ao)

Varfor kan vi har strunta i de vinkel-beroende delarna av Laplace-operatorn?
Ekvationen ovan kan, efter nagon liten omskrivning, 16sas genom direkt
integrering. Kom ihég att fa med integrationskonstanterna, dessa maste
bestdmmas med hjélp av randvillkor. Vilka randvillkor borde gélla for
potentialen? Rita upp den slutliga energi-potentialen V(r) = —eU(r)
exempelvis i Matlab och ta med en utskrift eller handritad skiss till labo-
rationen. Stall upp Schrodingerekvationen fér valenselektronen i litium.

Laboration

Fraga 1 Studera det experimentellt uppmétta spektrum med Gvergangsenergier

for vite som delas ut vid laborationen (ménga fler 6vergdngar ar mojliga
men vi nojer oss med att underscka de som miérkts ut i diagrammet).
Satt ut kvanttalen n,l,m vid aktuell energinivad och ange degenerations-
graden. Stammer spektrum 6verens med vad du forvéintar dig utifran dina
tidigare kunskaper — forsok rdkna fram dvergangsenergierna med hjilp av
Rydbergs formel och se om de stdimmer Gverens.



Fraga 2 Fortsdatt med det experimentellt uppmétta spektret for litium, som
utdelas vid laborationen. S&tt ut kvanttalen n,l,m och bestdm degener-
ationsgraden som du gjorde fér vite. Kommentera skillnader och likheter
mellan vétes och litiums spektra. For de energier som presenteras i spek-
trat dr det bara valens-elektronen som exciteras. Det dr latt att gora fel
pé kvanttalen hér — tank efter hur manga elektroner det finns i litium, och
var de far lov att finnas enligt Pauli-principen.

Vi ska nu forsoka forklara varfor litiums spektrum ser ut som det gor, och vi
borjar med det allra enklaste vi kan gora.

Fraga 3 Som forsta approximation struntar vi helt i vixelverkan mellan elekt-
ronerna och anvidnder Rydbergs formel med Z = 3, eftersom litium har
tre protoner i kdirnan. Rydbergs formel ges av

. 1
E)™ = RheZ?—;,
n

dar R ar Rydbergskonstanten som efter masskorrektion ar R = 1.09729 -
10" m~! for litium. (he = 1.98645 - 1072° Jm, 1eV= 1.60218 - 10719 ))
Vilka dvergangsenergier ger detta for valenselektronen? Jamfor med det
experimentella spektrat och se om det stammer bra eller daligt.

Fraga 4 Som en forsoksmodell, sidtt nu istéllet Z = 1, och gér om uppgift 3.
Stammer det nu béttre eller simre Gverens med det experimentella spek-
trat nu? For vilka nivaer stdmmer det battre/sdmre? Vad &r forklaringen
till detta? Redovisa din jamforelse i tabellform.

Fraga 5: En kort fraga om vagfunktioner och kvanttal: Vilket samband finns
mellan det radiella kvanttalet N, och kvanttalen n och [? Vilken egenskap
hos vagfunktionen beskrivs av N7 Se kapitel 8 (Viteatomen) i Kvantvdiri-
dens fenomen, sida 167. Den har kunskapen ar viktig for att kunna tolka
resultaten fran datorprogrammet som ni ska anvénda.

Nu forsoker vi oss pa den mer sofistikerade modellen, baserad pa férberedelse-
uppgiften, och ser om vi kan fa béttre éverensstammelse med det experimentella
spektrat. Hadmta hem all programvara fran kurshemsidan. Huvudprogram &r
menu.m som kors i MatLab. Programmet 16ser Ekv. (9) numeriskt med en it-
erativ metod dar funktionens viarde i punkten ¢ rdknas ut med hjilp av de tva
foregdende punkterna ¢ — 1 och ¢ — 2 enligt

2m

U; = 2 — ﬁ(E - Vveﬁ‘iil)(AT')2 Uj—1 — Uj—2.

Metoden ar ndrmare beskriven i Appendix A. Som du ser ingar explicit ener-
gin F, samt potentialen Veg i detta uttryck. D&rfor méste du i programmet

menu.m ange potential, en energi och l-kvanttal, och s& rdknar programmet ut
vilken funktion u(r) detta ger upphov till. I fénstret plottas sedan den radiella



vagfunktionen R(r) enligt Ekv. (8). Alla energier ger inte normerbara vagfunk-
tioner, det ar bara nir man lyckas stélla in exakt rétt energi som man far en
rimlig vagfunktion. P g a numerisk oséikerhet dr det dock néstan omdjligt att
stilla in exakt ratt, och man far ibland acceptera att vagfunktionen inte ser
perfekt ut. Néar du hittat en energi som verkar ligga néra ett bundet tillstand,
kan du anvidnda funktionen auto i programmet. Den riknar da ut en energiniva
med hogre noggrannhet.

Fraga 6 Anvind nu Matlab-scriptet menu.m. For att bekanta er med pro-
grammet, vilj vite-potential. Med instruktionerna i stycket ovan, hitta
energierna och vagfunktionerna for viate. Rékna fram alla energinivéer
med n < 4, och kontrollera att de stimmer 6verens med de energier som
Rydbergs formel ger. Eftersom energierna i véite inte beror pa I-kvanttalet,
racker det att hitta energier for [ = 0.

Fraga 7 Ange nu litium-potential s att programmet istéllet 16ser Schrodin-
gerekvationen for valens-elektronen i litium, dér potentialen som ni rak-
nade fram som forberedelseuppgift ingar. Kontrollera att potential som
datorn anvédnder stdmmer med det analytiska uttrycket, i filen userDe-
finedPotentialEnergy.m och &ndra i den. Ta fram ett spektrum for litium
som visar alla energinivaer med n < 4, fér de olika [ som &r mojliga.
Med de framridknade energinivaerna, rikna ut dvergdngsenergierna och
se efter hur de stimmer med de experimentellt uppmétta. Blev det bét-
tre/sdmre jamfort med resultaten fran fraga 47 For vilka 6vergangar blev
det béttre/sdmre?

Vi ska nu titta ndrmare péa vagfunktionerna foér valens-elektronen hos litium.

Fraga 8 Pa vilket viktigt sitt skiljer sig s-vigfunktionerna (de med [ = 0) fran
de 6vriga (de med [ > 0)?

Fraga 9 Studera sérskilt vagfunktionerna for tillstanden 2p, 4p och 4f. Var
befinner sig elektronen i de olika tillstanden? Hur hénger detta samman
med rorelseméngdsmomentet? Ta med bilder eller skisser i rapporten av
dessa vagfunktioner.

Fraga 10 Baserat pa hur vagfunktionerna ser ut for de aktuella nivaerna, kan
du forklara varfér berdkningen i Fraga 4 stdmde s& pass bra for vissa
Overgangsenergier?

Fraga 11 Studera aterigen din jamforelse fran Fraga 7 mellan experimentellt
uppmétt och berdknat évergangsspektrum. Med den utforliga datorberdknin-
gen, sa stammer dnda vissa 6vergangsenergier fortfarande inte sérskilt bra
med experimentet. Vilka nivaer géller detta? Varfor blir det sdmre for
just dessa? Vad i var modell for litium-atomen &r det som saknas?

Avslutningsvis ska vi anvénda vara nyvunna kunskaper om hur litiums spektrum
ser ut, for att forsoka gora forutsdgelser om vilka atomer som &ar ddelgaser.



Fraga 12 Vad ar karakteristiskt for en ddelgas jamfort med andra atomslag?

Fraga 13 Som du vet &r neon med Z = 10 den nést ldttaste ddelgasen. Utga
fran ditt berdknade spektrum for litium och bestdm vilka tillstand som &ar
besatta i grundtillstandet for neon, och hur manga elektroner det finns i
varje tillstand.

Fraga 14 Utgaende fran litiumatomens spektrum drar man l&tt slutsatsen att
“nésta” ddelgas efter neon bildas da 3s-, 3p- och 3d-tillstanden fyllts. Hur
manga elektroner skulle man da totalt fa? Experimentellt visar det sig
emellertid att istdllet argon med Z = 18 dr en &ddelgas. Vilka elektron-
tillstand ar fyllda i grundtillstandet for argon? Varfoér dr argon dnda en
ddelgas?

Innan ni gar dr det bra om ni pratat igenom era resultat och svar med en
handledare.

5 Till laborationsrapporten

Laborationsredogorelsen ska innehalla:
e Introduktion och oversikt 6ver laborationen.

e Fullstandig berdkning av potentialen valenselektronen kénner av i litium,
alltsa din l6sning av Ekv. (18). Var noggrann med motiveringar och fork-
laringar! Handskriven 16sning godtas.

e Svar pad de numrerade fragorna i avsnitt 4 med motiveringar, inklusive
tabeller och diagram. Resultaten fran relevanta utrédkningar ska redovisas,
t ex energier och 6vergangar ska redovisas tydligt i tabellform. Formulera
dina svar s att de gar att forstd utan att man forst har ldst fragan i
handledningen.

Diagram och figurer ska (som alltid) numreras, och hénvisas till och forklaras i
texten.

A Numerisk l6sning av Schrodingerekvationen

For fullstandighet ger vi hédr en kortfattad beskrivning av den numeriska metod
som anvénds av programmet menu.m.

Vi vill 16sa den radiella Schrédingerekvationen i ett system med sfirisk sym-
metri, Ekv. (9). Omskrivet med effektiv potential far vi

h? d?u

C2m dr?

For att 16sa denna ekvation numeriskt approximerar vi derivatan av funktionen
u(r) med kvoten:

+ Ve (r)u = Eu. (19)

W(r) = Tim u(r) —u(r — A'r)'

Ar—0 Ar (20)



Derivatan &r ett griansvérde, vilket innebéar att om vi véljer Ar tillrackligt litet
ger kvoten i hogerledet en bra approximation till derivatan i punkten r. Vad
som &r tillriickligt litet beror pa hur w(r) ser ut. En funktion som har snabba
fordandringar kraver att man valjer kortare intervall &n en ladngsamt varierande
funktion. Se gérna kapitel 3.1, “Introduktion till begreppet derivata” i A. Persson
och L. Boiers, “Analys i en variabel”.

Vi kan nu diskretisera var funktion genom att skriva u; = u(i - Ar). Vi kan
dirmed direkt anviinda Ekv. (20) for att fa ett diskretiserat uttryck fér derivatan
i punkt q:

u(r) = — =L (21)

P& motsvarande sitt kan vi diskretisera andraderivatan. Andraderivatan
kring punkten ¢ — 1 kan skrivas som:

no Ui — 2ui—1 + Uj—2
Uj—1 = (AT)2 (22)
Nu kan vi skriva Schrédingerekvationen pa diskretiserad form:
U; — 2'11/2',1 + U;j—2 2m 2m
— —Veg, uj—1 = ——Fu;_1. 23
(Ar)? R (23)

Kom ihag att vi med denna approximation tar andraderivatan for u;_. Darfor
méste vi dven ta alla andra funktioner som beror av r, ndmligen Vg (r) och
u(r), i punkten ¢ — 1. Vi kan nu lésa ekvationen med avseende pé w;:

2m

U; = 2 — ﬁ(E — ‘/eﬁ‘i_l)(AT)2 Uj—1 — Uj—2. (24)

Genom att vélja tva funktionsvidrden w; 1 och u;_o att starta med kan man
berdkna funktionsvéirdet i nésta punkt, u;, och sedan iterera sig fram till en
funktion, representerad av ett antal funktionsvirden w,;, som ar en mojlig 16s-
ning. I vart fall &r det lAmpligt att borja med tva virden for mycket sma r, ug
och uq, dér vi vet fran 16sningen av viteatomen hur u(r) beter sig asymptotiskt.

Om vi ansétter ett [-kvanttal och en energi kan vi alltsa alltid hitta en mot-
svarande 16sning till den radiella Schrédingerekvationen, men vi méste fortfaran-
de ta reda pa om denna l6sning faktiskt representerar ett tillatet kvanttillstand
med energin E. En fysikaliskt rimlig 16sning for ett bundet tillstand maste vara
normerbar och dérfor g& mot noll langt bort fran kirnan, u(r) — 0,7 — oo.
Om vagfunktionen inte gar mot noll finns inget bundet tillstand med energin E.
Uppgiften &r alltsa att hitta de energier dar vagfunktionen gar mot noll i odnd-
ligheten; en uppgift som enklast 16ses genom systematisk sokning. Om 16sningen
gar mot positiva odndligheten for en energi F; och negativa oéndligheten for en
energi Fy, da vet vi att det finns (minst) en energi E, mellan F; och E5 som
svarar mot ett bundet tillstand. Genom att systematiskt gora energiintervallet
snévare kan vi alltsd med storre och storre noggrannhet bestdmma denna energi
E.
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