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Introduction générale

Introduction :

L’équation de Schrodinger sous sa forme assez simple mais ses implications sont

indispensables a compréhension de la physique quantique.

Dans ce travail, on va essayer de présenter de facon simple et sans aucun doute incompléte

I'équation de Schrodinger, son histoire, sa signification physique.

On abordera les formes stationnaires et dépendantes du temps de cette équation.
Un premier point important: on se situe toujours dans des conditions non relativistes.
Autre point qui a son importance: il nous semble indispensable de maitriser la physique
ondulatoire (ou de mécanique des ondes) pour aborder I'étude de I'équation de Schrddinger. En
effet, son établissement fait appel a des notions de base des ondes (solution de propagation,

paquet d'ondes).
-Présentation

Avant d'aller plus loin, il nous semble naturel et indispensable de présenter cette équation :

WY R

ih % - —ﬂmp(?, t) + Ep(NY(7,t)

Ep(r): Représente I’énergie potentielle
Y(7,t) : Représente la fonction d’onde.

-Son histoire

Disons d'abord quelques mots d'Erwin Schrodinger. C'est un viennois, né en aodt 1887. Apres ses
études a Vienne, il devient titulaire de la chaire de physique théorique de Zirich (chaire qui fut
précédemment occupeée par von Laue et Einstein...) en 1920. Il réalisa ses travaux de synthese de
la mécanique ondulatoire de de Broglie entre 1925 et 1926 et sortit son article fondateur

"Quantification et valeurs propres" dans les célebres "Annalen der Physik" - vol 79 - fin 1926.
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A travers cet article, il réalise la synthese entre I'approche de la dynamique des particules de
Hamilton, introduite en physique quantique par Heisenberg et Dirac, et I'approche ondulatoire du
méme Hamilton, approche que défendait Schrodinger.

Schrodinger s'est apercu qu'il était possible de passer du formalisme particulaire au formalisme
ondulatoire en remplacant les coordonnées p et g hamiltoniennes du premier formalisme par des
operateurs différentiels. Ce qui aboutit a sa célébré équation.

Schrédinger quitta Zirich pour Berlin en 1927, ou il succéda a Max Planck a la chaire de
physique théorique.

Schradinger est lauréat du Prix Nobel de 1933, avec P.A.M Dirac. Il est mort en 1961 a Vienne.

-Comment construire I'équation de Schrodinger

- La démarche générale :

Examinons la démarche générale de Schrddinger pour aborder le probléme du mouvement de
I'électron autour du noyau d'hydrogéne, en 1925. Il y avait a I'époque au moins 4 modéles en
concurrence, qui devaient tous rendre compte des données expérimentales, en particulier la loi de

Balmer-Rydberg. Ces modeles sont:

la mécanique ondulatoire de de Broglie

la mécanique des matrices de Heisenberg

la mécanique non commutative de Dirac

la mécanique ondulatoire de Schrodinger.

Dans ces mécaniques, la position de I'électron dependait de 2 parameétres (introduits par

Sommerfeld) et donc comportait 2 nombres quantiques.
Schrédinger pense au probléme comme a ceux de la dynamique classique sphérique, soit r, @ et 0.
un probléeme général de dynamique et postule que le mouvement est défini par 3 parameétres,
et c'est a ce moment qu'il a eu I'idée de génie de considérer ce mouvement comme un mouvement

ondulatoire, défini par I'équation des cordes vibrantes.
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Il utilise le formalisme hamiltonien pour décrire la dynamique du mouvement et aboutit ainsi a

son équation.
Pour rester dans les généralités, il faut souligner un point qui nous semble essentiel. Schrodinger

n'a jamais voulu donner une signification physique a son équation! Il a toujours consideré que

c'était un outil mathématique pratique pour retrouver les coefficients numériques des séries de

Balmer. En fait, cette équation signifie pour lui, que dans un atome, tout électron peut avoir un
certain nombre d'états énergeétiques E, et qu'a chacune de ces énergies, correspond une fonction
d'onde Y (r, @, 0) de paramétre r, ¢ et 0. Et donc, son équation permet de calculer les valeurs de

Wn qui sont associees a 3 nombres quantiques.

C'est tout.... Bien sQr, d'autres se sont chargés de changer cette approche!

Voyons maintenant tout ¢a en un peu plus de détails.




CH.APITRET

Rappel sur l'équation de
Schrodinger




Chapitrel Rappel sur I'équation de Schrodinger

Introduction :
1-1 -Physique classique et physique quantique : cqaraison et enjeux
1-1-1-Panorama de la physique classique

Quatre grandes matiéres :

— La mécanique classique, régie par la deuxiemageldiewton :

p : représente la quantité de mouvement
Valable aussi en relativité restreinte avec unendigin adéquate de p.
— L’électromagnétisme, régie par les équations davill :

R o I 0B
divE = — rotE = ——
€ ot

- _ .. . 180E
divB=20 rotB :u0]+ﬁa

la force de LorentzE=q E +V[/B)
-la thermodynamique (entropie), I'origine micropimpue de celle-ci a été comprise a la fin du

19¢™me sjgcle et se raméne & un postulat sur la prob&bpiiur le systéme d’avoir une énergie E a

une température T donnée, qui est proportionnallecéds de Boltzmann

P(E) = exp <_KiBT>
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OuKgest une constante de Boltzman.

— la gravitation : en fait, c’est la théorie de riativité générale d’Einstein qui associe le

mouvement des masses a une courbure de I'espape-{én
1-1-2-Premiére approche de la physique quantique
-Dualité onde—corpuscule

La mécanique quantique est une théorie trés arabdie prédire tous les comportements

de la matiere a partir de ses constituants élénmesta

En fait, certains physiciens croient a « I'équatitentout ». Pour l'instant, cette équation
n'existe pas. En fait, les hypotheses considér@ssistent, en partant des noyaux et des
électrons, a trouver des équations qui permetsentnoins dans le principe, des prédictions sur
tout le monde qui nous entoure. Ces équations pmntesn fait avec quelques adaptations de
décrire aussi la matiére nucléaire, ce qui perrfatider aux étoiles et donc a tout le systéme

solaire.

En fait, il faut aussi associer la théorie de Makwder champ électromagnétique a la

théorie quantique, afin de décrire la lumiére érpeseles atomes.

La longueur d’'ondeX() associée a une particule de quantité de mouweﬁné?a: mv) est donnée

par la relation de de Broglie :

h : constante de Planck
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1-2-Probabilité ; Fonction d’'onde ; équation de Scltodinger
1-2-1- Description probabiliste et densité de proMailité

En fait, toute la physique est une description philiste : un résultat de mesure est donné
par un nombre et son incertitude, et on peut méneegdie I'on peut souvent donner une loi de

probabilité de trouver telle valeur de la mesureféot plusieurs fois la méme expérience).

On prendra I'exemple de la mesure de position dparéicule. En général, on envoie la particule
sur un détecteur (par exemple si c’est un photae, plaque photo), et on répéte plein de fois
'expérience. La densité d'impacts sur la plaquetphest proportionnelle a la densité de
probabilité P(r) de trouver le photon au point ouPfixer les idées, on rappelle la définition de
P(r). La probabilité dP(r) de trouver la particalans un petit volume3r est dP(r) = P(g°r.
Cela n'est pas limité a la mesure de la positionjsnpeut-étre étendu a la mesure de toute
variable continue, par exemple la vitesse (dP(¥(¥ dv), ou une seule coordonnée x (dP(x) =
P(x)dx).

On peut aussi avoir des probabilités discretese@altat de mesure est une parmi N possibilités),
par exemple, savoir si la particule est dans uaomel V (résultat V) en dehors (résultat). On

définit alors les deux valeuPs et Py .

A partir de la mécanique classique, on pourraitfréalors I'évolution de ces densités de
probabilités au cours du temps (en supposant da®oonnait au temps t = 0 et en résolvant les

équations de Newton).

Il se trouve que cette méthode ne donne pas les fésultats dés qu’on arrive dans le domaine
microscopique (c.-a-d. quariq, est de I'ordre de grandeur des distances de iaride cette

probabilité). On doit alors avoir recours a uneedescription.

Aq4 ¢ longueur d'onde de de Broglie
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1-2-2- Fonction d’onde

Apres quelques tatonnements, les physiciens sor€ara la conclusion que pour bien
décrire la physique d’'une particule a des échelkelongueur de I'ordre d&y, il fallait introduire
une nouvelle fonction de la position, appelée flamcd’onde, notée en général(r) dont les

valeurs sontomplexe®t qui a la propriété quér)|?= P(r), la densité de probabilité. En clair, on

compléte la description par P(r) en ajoutant uresphP (r) FP(r)exp (ip(r)). Il se trouve que
'on peut retrouver toutes les autres probabiliéés), P, par exemple) a partir de la seule

connaissance dé). Nous verrons comment dans quelques exemples.
1-2-3- Equation de Schrodinger

L'équation de Schrodinger dépendante du temps GaEteation décrit comment la
fonction d’onde se transforme au cours du tempsa @anc une fonctior(r) pour chaque valeur
du temps t. On définit donc une fonctidgn t). Attention, cette fonction n’est en aucwas celiée
a une densité de probabilité de mesure d’un tempguelque chose comme ¢Hr, t)|?dt (noter
I'élément différentiel dt) n’a aucune significatiguhysique ! t est ici un paramétre et non un
résultat de mesure. L'équation s’écrit (On ne répets les variables de la fonction afin d’alléger
I'écriture) :

2

9 h
lha = —%Aw + Ep(r)(l 1)

Ou h =h/2m,Aest le laplacien eEp(r) est I'énergie potentielle d’interaction de la parde

(qui pourrait dépendre aussi du temps d’ailleurs).
Remarque :

Le fait que I'équation de Schrodinger est linéges rapport au temps on peut lui

appliquerle principede superposition.
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1-2-3-1- Principe de superposition :

On peut faire une constatation tres importante egrandant I'’équation de Schrodinger,
c’est qu’elle estinéaire. Cette constatation anodine est a la base de degthpuissantes de
résolution de I'équation. D’abord qu’est-ce queveat dire linéaire ? Que si(r, t) et,(r,t) sont
deux solutions de I'équatiofd. 1),alors @, + a,, est aussi solution de I'équationa et a,
peuvent étre deux constantes complexes quelcondDesyt ce que I'on appelle le principe de

superposition
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D’aprés le principe de superposition, C'est ce gpermet d'essayer d’écrire la
solution générale sous la forme d’'une combinaidnéalre de solutions ayant certaines
propriétés qui simplifient I'équation. En partiadj on peut éliminer le temps de I'équation, et
obtenir 'Equation de Schrédinger indépendante du temps
2-1-Equation de Schrodinger pour une particule libe (€, = 0):

Pour une particule libre, onl, = O, et I'équation s’écrit :
2 R
ith—-= 2mAl,b(l.l)
On peut en particulier constater qu’il n’y a auenayen d’obtenir une fonction normalisable

a partir de I'’équation stationnaire.
2-1-1 Onde plane

Toutefois, on constate que formellement, une smiusious la forme d’une onde plane

P(# t) = Aexp [i(k.F — wt)]satisfait & I'équation de Schrodinger pour uneigaie libre

21,2
pourvu quéw = % D’autre part, la relation de Planck d'un c@#é= hwet la relation de

2
de Broglie de l'autrgp= hk, permettent de dire que I'on a bidgh= :—mqui est I'énergie

cinétique, ce qui justifie a posterioriles convensi que nous avons prises p((mul& 2—':;)
Comme cela est cité plus haut, cette solutiontpasnormalisable (L'intégrale du module au
carré sur tout I'espace est infinie, quoiqu’on &bs

Mais on peut faire des superpositions linéairescele fonctions d’onde qui sont
normalisables. Ce sont les paquets d’onde
2-2-2- Le paquet d’ondes
2-2-2-1-Définition

L’onde plane monochromatique d’étendue illimitée peut étre une solution
physiquement acceptable de I'équation de propagdii@bord une onde de ce type
représente une particule dont la densité de pritégatdé présence est uniforme dans tout
I'espace, ensuite I'énergie qu’elle véhicule njea$ une quantité finie.

On ne peut cependant abandonner completement lloodechromatique en raison
de sa simplicité mathématique et du potentiel cigdisation qu’elle contient, et dans la
recherche d’'une “bonne solution”, I'idée la plusple consiste "a superposer plusieurs ondes
monochromatiques en raison méme du caracterernéail’équation d’onde. Il reste alors a

déterminer la superposition convenap®, [3], [4], [5], [6]
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Montrons en effet que la densité de probabilitéseekétre uniforme lorsqu’on superpose
deux ondes de fréquences voisines et de méme adelit
On a:
Py = Poe H @1tk Avecw, = wy — Aw , w, = wy — Aw
P, = Poe {@2t"kaX e = ko — Ak, k, = ko + Ak
L’onde résultante en chaque point de I'espaceéfstid dans ce cas par :

Y=9+9,

:ll)o[e_i(wlt_klx) + e—i(wzt—kzx)] (2_2)

Soit :
P(x,t) = 21, cos(Awt — Akx)e~H@ot=kox)(2 3)

L’amplitude de I'onde résultante est dahg, cos(Awt — Akx)et unephotographie
instantanée de cette onde donne une image tellealjleeeprésentée sur la figlrel

W

Figure 2.1 : Paquet résultant de la superpositioe deux ondes monochromatiques de
fréquences voisines

On remarque que la densité de probabilité cesseedimiforme dans tout I'espace
puisqu’elle est maximale dans certaines réegiomsiét dans d’autres.
L’énergie demeure toutefois infinie car la partecebkt délocalisée sur tout I'ax.
On peut penser que le modele s’améliore en supampam plus grand nombre d’ondes de

fréquences voisines de sorte &g, ) s’écrive :

Y(x,t) = Th=q gne 1O (2.4)
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On montre cependant qu’une telle superposition dambre fini d’'ondes planes
conduirait toujours a une délocalisation de laipalé et aune divergence de I'énergie. La
solution du probleme ne peut étre qu’une superiposifinie d’ondes planes ayant des
vecteurs d’ondek tres voisins. On parvientainsi a la définition cigpet d’ondes dont
I'expression est :

Y0t = =17 glkye i @ko - dk (2.5)
dk : espace des k (espace Réciproque)
Oug(k) est une fonction généralement complexe de labbak et qui estlocalisée autour
d’'une valeukO et\/%est un facteur multiplicatif utilise pourla nornsaltion des fonctions.
Une photographie du train d’onde a l'instantO conduit a :

Y(x,0) = g(k)e™* dk (2.6)

1 [*
V2w f_m
On remarque qug (x, 0)etg(k) sont transformées de Fourier I'une de l'autre :

(k)—iroo (x,0)e %** 2.7
g —m_wsz, e x (2.7)

On a, par conséquent la relation suivante :

f W (x, 0)]2 dx = j 19012 dk(2.8)

— 00

Cette relation est appelée relation de Parsevabetre que sg(k) estune fonction de
carre sommabl&’(x 0) I'est aussi. On peut donc pallier les insuffiszsr de I'onde plane
monochromatique en construisant des paquets d’angestir de fonctiong(k) adéquates.

Ce formalisme se généralise dans I'espacea tnoisrdiions et on aura :

1

i(ki-wt) 7L
o] 9(ke dk(2.9)

Y 1)=

5> Ay—_ 1 k77
lP(T,O)——(Zn)a/Z Jg(k)e™ dk(2.10)
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2-2-Particule dans un potentiel constant

2-2-1- Résolution de I'équation de Schrodinger

On suppose (comme c’est souvent le cas) que I'enpagentielle est indépendante du
temps. Chercher des solutions de la forme d'unytatiune fonction d’espaeg(r)et d’'une
fonction dépendant du tempgst)soit :

Méthode de séparation variable

#6) = e()x()(2.11)
En portant cette expression dans I"équation ded8otger, il vient
dy 2

lh(pa = —%)(Np + Epx(1.12)

En divisant les deux membres de I"équation parddyptye, on obtient I'égalité:
hZ
L ldx A+ o
T @
Le membre de gauche est une fonction du tempsstapei le membre de droite est fonction

(1.13)

uniqguement de la position. Pour qu'il y ait égalipéelque soiemettil faut que les deux
membres soient constants. Cette constante a lesndioms d’'une “énergie qu’on notdfa

On aura alors les deux “équations suivantes :

L dy
lh7 = E dt (1.14)

hz

La premiere équation se résout simplement et a golution :

x(®) = x(0)e~E/ME(1.16)
Ce qui donne pouir, t) :

(7, 1) = (e IE/M(1,17)
La dépendance sinusoidale indique que la partiaulme “énergie bien définie et que sa
densité de probabilité de présence est indépendartEmps:

|7, 017 = lp@)|? (1.18)
On dit dans ce cas que la particule est dan®ths stationnairesc’est a dire pour lesquels
I'énergie E est constante.
On obtient ces états en résolvant I'équafibrnl 5) qui s’écrit aussi sous la forme :
Hp=E¢@(1.19)
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2
OuHestl'opérateur hamiltonie(m{ = —;‘—mA + Ep)etrptel que: [lo(@)|*d3r =1(1.20)

Cette équation est appelée équation aux valeurgrgga C'est a dire pour des conditions
imposées @(7), celle-ci n'existe que pour certaines valeurs dadrgieE, appelées valeurs
propres del.

@(r)est alors appeléefonction propre correspondantaléar propree.

2-3-EXEMPLES
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2-3-1-Marche de potentiel

Soit une particule “incidente” d"énergEvenant dex négatifs et se dirigeant vers
xpositifs. Cette particule rencontrex = Oune marche de potentiel de hautV, (fig. 1.1)
définie par 2], [3], [4], [5], [6]

V(x)=0 pour x< 0 (2.21)

V(X)=V, pourx> 0 (2.22)

Figure 2.2 Marche de potentie
Nous devons considérer deux cas, suivantEest supérieur ou inférieure a la hauteur o

march&, .

Cas ou E>VO
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Figure 2.3: Marche de potentielE > V0)

-Etude classique

La particule d’énergieE a une vitesse,/2E/mdans la région (1), elle est ralena la

discontinuité et prend la vitey/2(E — V) /mdans la région(2).
- Etude quantique

L’équation de Schrodinger peut s’écri

2%¢p . 2m
—+F(E—V)(p =0

0x2

On a alors dans les deux régions (1) et
Région (1): @, + KZp; =0 , s0if2.24)
01(x) = A% + A e 1% avec K? = ;—TE Solution d¢1.15)

Région (2): @, + KZ¢p, = 0, s0if(2.25)
©,(x) = Ayelfe® + A e KX gvek? = Zh—rzn(E —Vy)
A, e'K1*Représente I'onde incidente A, e~ 1*I'onde réfléchie par le sautde poten
A, e 2*Représente I'onde transmisid, e~ X2*estune onde réfléchie quivt de l'infini, ce
qui est impossible, dodg = 0.
Les solutions dans les deux régions sont en digfn
0,(x) = Aje¥ + A e KX (2.26)
@, (x) = A,e'*2¥(2.27)
Les conditions de continuité de la fonction d'onele de sa dérivéwp(0) = ¢@,(0)et

¢1(0) = ¢,(0) donnent :

A K{—-K 2K -
N Y..)
A1 Ki+K; A1 Ki+K,

On définit alors les coefficients de réflexiRet de transmissionde la particule pal

Ay

2
A
R=|2ellr =2
Ay

2
Yo2(2 29)

1l Vg1
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OuV,, etV , sont les vitesses de groupe associées aux patioetes dans les deux régions

hK1 _ Ik,

V,

g1 = etVy,

22(2.30)

On reviendra sur le bien-fondé de ces définitioaRdt deTlors de I"étude du courant de
probabilité.

On a alors:

(K1 Kz) _q Ak _Halo ) 31

K1+K, (K1 +K5)?

4K1K,

T_(K+K)Z

(2.32)

On vérifié bien que I'on & + T = 1. Cette relation signifie qu’on a conservation ¢thx f
incident de particules : chaque particule incidemepeut étre que réfléchie ou transmise.
Cette situation est similaire a la conservatioth @ergie en mécanique classique.

En conclusion on peut dire que contrairement a@vipions classiques la particule a une

probabilité non nulle de revenir en arriéige 2.2 (onde réfléchie)

Casou<E<VO
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Figure 2.4 : Marche de potentie(E < V0)

3.2.1. Etude classique :

La particule a une vitesséZE/mdans la région (1), sa vitesgé devient négative dans

région (2)/2(E — V,)/m (pas detransmission).
3.2.2. Etude quantique :
Les fonctions d’onde de la particule dans les arégionssont données pa

@, (x) = A ¥ + A e~ K1%(2.33)

©,(x) = ByeP2* + B,e P2%(2.34)

2m
‘2

Ou : K2 ="2F etp? = 22(V, — E)(2.35)

h
Pour que ¢, (x)reste bornée lorsquxtend vers l'infini il faut queB,= 0, cequi conduit a
@, (x) = A e1¥ + A, e~ K1%(2,36)
02(x) = Be™P2%(2.37)

Les mémes conditions de quantification que précéaem donnent

é _ Kl—ipznéz _ 2K1
= e =
A1 K1+ip2 A1 K1+ipz

(2.39

Le coefficient de réflexiofRvaut alors

L2
R = |2 =1(2. 39)

A

o 2
On doit donc avoir = O, cependar|j—2| est différent de zéra@equi implique que la vitesse
1

groupe du paquet d’ondes est nulle darégion(2).

Comme en meécaniqueassique, la particule est toujoiréfléechienéanmoir il existe une
onde du type évanescefge’z*)qui montre quela particule a upeobabilité non nulle de se

trouver dans la région (2probabilité qui décrc exponentiellementatténuatior en fonction

de x et devient négligeablersquexest supérieure a la porﬁée‘ig. 3.4).
2
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2-3-2-Barriere de potentiel
Elle est représentée par un potentiel qui est disuo aux deux points d’abscix = Oet x
= a(fig. 2.5) et est décrite pa
V(x)=0 poux< 0 (2.40)
V(x)=V, pouD<x < a (2.41)
V(x)=Coourx> a (2.42)

"~

T~
x

Figure 2.5 : Barriere carrée de potenti

aesappeléeépaisseur de la barr etV, son hauteur.

2-3-2-1- Cas ou VO : Effet Tunnel
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Figure 2.6 : Barriere carrée de potenti(E < VO)
2-3-2-1-1-Traversée de la barriere
La barriere de potentiel est infranchissable paypdrticule classique qui est toujo
réfléechie dans la région (1).
En écrivant I' “équation diSchrddinger dans les trois régions (1), (2) et dB)montre
facilement que les fonctions d’onde de la partic#as ces régions s'écrive
0,(x) = Aje¥ + A e K1%(2.43)

P, (x) = AyeP2* + A,e=P2%(2.44)
@3(x) = Azetfr* + A e K1X(2 45)

K etp,ont leur significationprécédente eflzdoit étre nul car touteéflexioné I'infini est

impossible.

Les conditions de continuitén x = Oet X = adonnent, apres un calcul laborieux mais
difficile a mener, les expresss suivantedes coefficients de réflexiogt de transmissioR

etT:

Ay |? (Kf+p3)sh*(p2a) 46)

R = = .
Al a2 p3+(K+p3) sh2(ppa) |

- 4Kfp% (
- 2 \
4K7 p5+(Kf+p3) sh?(pza)

2.47)

Donc, contrairement aux prévisions classiques,aldiqule a une probabilité non nulle
franchir la barriére de potentiel : c’est I'effatifinel (fig.2.6).

Cet effet est une réalité physique et intervienhsddinterprétation de beaucoup
phénomenes : radioactiviég passage des électrons d’'un atome a un

2-3-2-2- Cas ou BVO : Transfert résonnant
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Sh—
x

Figure 2.7 : Barriere carréale potentiel E > VO)

Dans ce cas, on a toujoursragcaniqu classique une transmission de

Laparticule aec un ralentissement dans la région centrale. @uerhent onobtient les
fonctions d’onde suivantes :

@1 (x) = A% + A e~ K1%(2.48)
@, (x) = Byef2X + B,e~K2%(2 49)

@3(x) = Azetfa* + A,e~K1%(2 50)

Avec k2 =22(E—V,)

A5 Sera bien sur nul car téflexior a I infini est impossible.

En remplacamgi, pariK,dans les expressio(2.46et(2.47deR etT, on obtient

Ag|? (kE-KZ)sin*(kea)

Al T ak2kZ+(K2—kZ)sin?(kya)

R =

2.51)

T= 4K? K32
4K2k3+(K?—k2)sin?(k,a)

(252)

On remarque qu’il Ny a transmissicomplete T = 1) que lorsquék,aest un multiple du.
Au fur et & mesre que la largeur de la barriére ¢, lecoefficient de transmission osci
entre cette valeur maximum et une vaminimaleT,,pour laquell&,a= (2n + 1) z/2et

qu’on montre égalea :

= 2EET) (5 53)

M (2E-Vp)?

2-3-3- Puits de potentiel
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2-3-3-1-Puits de potentiel fin

Il est représenté sur la figure

La particule est en mouvement dans un poteV (x) tel que V (x) eshul sur le segmer

[a, —aletV (x) =Vyen dehors de ce segmi

En mécanique classique, lorsVyest inferieur "a I'énergie He la particule ; cel-ci venant
des xnégatifs subit une accélération au passage des¢artinuité du potentiel ex = —aet
reprend sa vitesse au passage de la discontirwipdténtiel erx = apour aller se perdre
I'infini. Lorsque Vyest supérieur E, tout mouvement de la particule @gerdit en dehors d
segmenta ,— a [ La particule est donc astreinte a se mouvoir sweelgment de droite ¢
longueur2aou elle est confiné

Ll

o

Figure 2.8 : Puits carréale potentie

C’est ace confinement qu’on vaintéresser en meécaniggeantique en écriva I'équation
de Schrddinger dans les trois régions (1), (2) eb(Bagitle potentiel :
- A I'extérieur du puits |x| > a

L’ “équation de Schrodingetécrit:

% _p2p =0 avecp? = Zh—rzn(E —V,)(2.54)

et ses solutions sont :

¢,(x) = ByeP* + B,e~P*(255)
@3(x) = B,eP* + B,eP*(2.56)

Commaep(x)doit étrebornée dans les régi (1) et (3), on aécessairemeB; = Bj:

- A l'intérieur du puits. |x| < a
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L’équation de Schrodinger est :

P9 2, — 2 _2m
o2 +k“p =0 aveck” = = E(2.57)

La solution générale de cette équation est dora fiteme :
@,(x) = A K1 + A e~ K1¥ (2,58)

Comme le potentiel est pair, les fonctions d’'ond&nérieur du puits sont soit paires soit
impaires c’est a dire qu'on:a
p5 = A Cos kx eip! = B Sin kX2.59)

En conclusion le probleme admet deux ensemblesldgms :

®1(x) = ByeP” @1(x) = ByeP*

py =ACoskx e{ p)=BSinkx

@3(x) = Be™P* | @3(x) = Bye™**

AvecB, = B,
Les conditions de raccordement imposées a la famctionde et a sa dérivée aux poixts
—a et x = +aconduisent pour les deux ensembles de solutionsdawx conditions de

guantification suivantes :

tg(ka) = g et cofga) = —%(2.60)

Il est possible de résoudre graphiquement ces iéggaimplicites en E, mais il est plus

simple de les ramener aux deux systemes d’équadtunsalentes suivantes :

coska|=— sinkal| =—
I I koetI I ko

tg(ka) >0 tg(ka) <0

Ouk,est tel que Kz = K? + p? = zh—TE (2.61)
Les niveaux d’énergie sont déterminés par l'intetisa d’'une droite de pente/ K avec des

arcs de sinusoide (fig. 2.9). Ces niveaux sontdates en niveaux pairs et impairs
correspondant a des fonctions d’onde paires etiregeeprésentant les états lies de la

particule
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Figure 2.9 Détermination graphique des énergies des étas H’'une particule ans un
puits carre de potentiel.
2-3-3-2-Puits de potentiel infini

Une particuleconfinée entre deux murs rigic (V(x) =oo)

;l;..?'

e o
x

Entrex=0etx =a, V(x) = C; iw:E;é(x)(z. 62)

2m  dx?

Solutiongénérale
P(x) = A.e1¥ + B e~ iKax

A et B définies aux conditiorlimites

P(x) = A.e1¥ + B e~ iax

= (A+ B)coskx +i(A—B)sinkx

Conditions limites :

«Enx =0,y (x) = 0 =B = -A(2.66)
Y(x) = Csinkx

*Enx=a,¥(x)=0

Zka=nm,n=1, 2,...
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2 2
IV Eopx) (2.70)

2m  dx?
ety (x) = Csinkx

h2K2
2m

oF =

nm

Avec: k =—
a

Spectre discret d’énergie :

Zopygnt 2 Addison Wesley Longmar, Inc

La quantitéy(x)|?dx est proportionnelle a la probabilité que la patéae trouve dans le

petit intervalledx autour dex

, , . MIX
W) |“dx = C sdex

Copyright © Addison Wesley Longman, Ing
Contrairement a la mécanique classiquda probabilité de trouver

la particule a un endroit donné entre les deux mi@st pas constante suivant
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Présentation de MATLAB

3-1-Introduction et historique

MATLAB est une abréviation de Matrix LABoratory. ica I'origine, en Fortran, par C. Moler,
MATLAB était destiné a faciliter I'acces au logitienatriciel développé dans les projets
LINPACK et EISPACK. La version actuelle, écrite €npar the Math Works Inc., existe en
version professionnelle et en version étudiantdiSponibilité est assurée sur plusieurs plates-
formes: Sun, Bull, HP, IBM, compatibles PC (DOS,iJou Windows), Macintoch, iMac et
plusieurs machines parallélg¢g]

MATLAB est un environnement puissant, complet etiléa & utiliser destiné au calcul
scientifique. Il apporte aux ingénieurs, chercheetra tout scientifique un systéme interactif
intégrant calcul numérique et visualisation. C'ast environnement performant, ouvert et
programmable qui permet de remarquables gains attuptivité et de créativité. Il dispose de
plusieurs centaines (voire milliers, selon les iars et les modules optionnels autour du noyeau
Matlab) de fonctions mathématiques, scientifiquésteehniques. L'approche matricielle de
MATLAB permet de traiter les données sans aucungdtion de taille et de

réaliser des calculs numériques et symboliquesadenf fiable et rapide. Grace aux fonctions
graphiqgues de MATLAB, il devient trés facile de nfma interactivement les différents
parametres des graphiques pour les adapter sesosonbaits.

L'approche ouverte de MATLAB permet de construineoutil sur mesure. On peut inspecter le
code source et les algorithmes des bibliothequdsrdions (Toolboxes), modifier des fonctions
existantes et ajouter d’autres.

MATLAB posséde son propre langage, intuitif et makwui permet des gains de temps de CPU
spectaculaires par rapport a des langages comn@® le TurboPascal et le Fortran. Avec
MATLAB, on peut faire des liaisons de facon dynan@ga des programmes C ou Fortran,
eéchanger des données avec d'autres applicaticn$a(@@DE : MATLAB serveur ou client) ou
utiliser MATLAB comme moteur d'analyse et de vissiion.

MATLAB comprend aussi un ensemble d'outils spéutig & des domaines, appelés Toolboxes
(ou Boites a Ouitils). Indispensables a la plupad dtilisateurs, les Boites a Outils sont des

collections de fonctions qui étendent I'environnetATLAB pour résoudre des catégories
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spécifiques de problemes. Les domaines couvertstsnvariés et comprennent notamment le
traitement du signal, l'automatique, l'identificatide systemes, les réseaux de neurones, la
logique floue, le calcul de structure, les stajis#is, etc.
MATLAB fait également partie d'un ensemble d'outilegrés dédiés au Traitement du Signal.
En complément du noyau de calcul MATLAB, l'envirenment comprend des modules
optionnels qui sont parfaitement intégrés a 'eftdem
1) une vaste gamme de bibliothéques de fonctiodsiaséesToolboxeg
2) Simulink, un environnement puissant de modélisation basédes schémas-blocset de
simulation de systemes dynamiques linéaires etinéaires
3) Des bibliotheques de blo&smulink spécialisésElockset9
4) D'autres modules dont @ompilateur, ungénérateurdecode G unacceélérateur,...
5) Un ensemble d'outils intégrés dédiés au Traiteémie Signal : [&SP Workshop

- Quelles sont les particularités de MATLAB ?

MATLAB permet le travail interactif soit en mode mmande, soit en mode
programmation ; tout en ayant toujours la posséitle faire des visualisations graphiques.
Considéré comme un des meilleurs langages de pnogeéions (C ou Fortran), MATLAB
posséde les particularités suivantes par rappmes dangages :

* la programmation facile,

* la continuité parmi les valeurs entiéres, réattesomplexes,

 la gamme étendue des nombres et leurs précisions,

* la bibliothéque mathématique trés compréhensive,

* Poutil graphique qui inclue les fonctions d’'imtace graphique et les utilitaires,

* la possibilité de liaison avec les autres langag@ssiques de programmations (C ou Fortran).

Dans MATLAB, aucune déclaration n’est a effectuarles nombres. En effet, il n'existe
pas de distinction entre les nombres entiers, teabnes réels, les nombres complexes et la
simple ou double précision. Cette caractéristiqeredrle mode de programmation trés facile et
tres rapidd8]
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En Fortran par exemple, une subroutine est pres§uaessaire pour chaque variable simple ou
double précision, entiere, réelle ou complexe. DMAF LAB, aucune nécessité n’est demandée
pour la séparation de ces variables.

La bibliotheque des fonctions mathématiques dansTMMB donne des analyses
mathématiques tres simples. En effet, l'utilisat@@ut exécuter dans le mode commande
n’'importe quelle fonction mathématique se trouv@ants la bibliotheque sans avoir a recourir a la
programmation.

Pour linterface graphique, des représentationensifiques et méme artistigues des objets
peuvent étre créées sur I'écran en utilisant lggessions mathématiques. Les graphiques sur
MATLAB sont simples et attirent lI'attention des lisi@teurs, vu les possibilités importantes

offertes par ce logiciel.
3-1-1-Démarrage de MATLAB

Pour lancer I'exécution de MATLAB :
* sous Windows, il faut cliquer sur Démgeaensuite Programme, ensuite  MATLAB,
* sous d'autres systemes, se référer aweharinstallation.

L’invite >> de MATLAB doit alors apparaitre, k& suite duquel on entrera les commandes.

La fonction ‘fuit" permet de quitter MATLAB :

>>quit

La commandehelp" permet de donner I'aide sur un probléme donné.

Exemple:

>> help cos

COS Cosine.

COS(X) is the cosine of the elements of X.

Autres commandes :

» what : liste les fichiers *.m et *.mat dans leaditory utilisé

» who : liste les variables utilisées dans I'espamgrant

* ans : réponse retournée apres execution d’'unencoitie
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Calcul arithmétique :

+ plus. / Division.

- moins. * multiplication.

Test ‘if' Ce test s'emploie, souvent, dans la plupart degamumes. Un tesif® est toujours
suivi par un énd.

Autres opérateurs :

>Supérieur a | >= Supérieur ou éga

< Inférieur a |<= Inférieur ou égal

> : supérieur a *: produit élément par élément de matrices
<: inférieur a /N1 puissance €lément par élément dematrices

: supérieur ou égal ./ : division élément par élément de matrices

: inférieur ou égal x: or OU exclusif (XOR)

Error : affiche le message : message spécifié, émet un 'bip' et interrompt d'etién du
‘error’ programme
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3-1-2-Ecriture d’un programme MATLAB

En MATLAB, les programmes se terminent par une misitsh ‘.m’ dans le nom du fichier
programme. Aucune compilation n'est a faire avaetécution du programme. Au cours de
I'exécution, un message d’erreur apparait et ingligs lieux ou se trouvent les erreurs.

Pour lancer I'exécution du programme, il faut setreetoujours dans le méme répertoire ou se
trouve ce programmi@®]

Exemple ce dernier se trouve dans c:\utilisateur ; il feheinger tout d’abord de répertoire apres
avoir lancé MATLAB en tapantcd c:\utilisateur”

Les fichiers de données sont enregistrés avec wtenson ‘.mat’ et les variables sont
enregistrées en double précision.

3-1-3-Génération de graphique avec MATLAB

MATLAB est un outil trés puissant et tres conviialur la gestion des graphiques, que ce soit en
une dimension, en deux dimensions ou en trois dsinan. Pour tracer une courpesin(x) par
exemple, ou x=0 :50 ; il suffit de faire :

>>x=0:50;y=sin(x);plot(x, y)

Ci-dessous, un petit résumé trés succinct est daué tracer, concernant le tracage des
graphigues et la manipulation des axes et desléshel

* xlabel(‘temps’) : pour donner un titre a I'axg x

« ylabel(‘vitesse’) : pour donner un titre a I'axe

« title (‘évolution de la vitesse’) : pour donner titre au graphique,

o text (2, 4,/+++Température T1’) : au point I(Ai:) , écrire la 1égende de la courbe tracée avec

II+++II

* loglog(x, y) : tracer la courbe en échelle lotfariique (log-log),

» semilogx(t, f(t)) :tracer la courbe seulemengéehelle logarithmique suivant x,
» semilogy(t, f(t)) :tracer la courbe seulemengehelle logarithmique suivant vy,
* grid on : afficher le quadrillage dans le grapigg

« grid off : masqué le quadrillage dans le grapljqu

* clf : effacer le graphique,

» close figure(i) : fermer (ou quitter) la figurg, (
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* close al : fermer tous les graphiques ouverts,
* plot(x, y, x,z,x,w) : tracer y, z et w en fonatide x sur le méme graphe,
* polar(x, y) : tracer la courbe y en fonction derxcoordonnées polaires,
* plot (x, y,’+@’) : tracer y en fonction de x avdes marques ‘+’ en couleur verte,
« fplot (‘f_nom’, [x-mini, x-maxi]) : tracer la foction f_nom selon les axes données (x),
* axis (‘square’) :tracer un graphe géométriquencant,
* axis (‘off’) : masque les axes x et y,
« axis (‘on’) : affiche les axes x et y,
* axis ([x-mini, x-maxi, y-mini, y-maxi]) : affichée graphique selonles limites données des axes
xety,
* hold(‘on’) : tracage des courbes sur le méme lyae a chaque fois qu’on exécute la fonction
plot,
* hold (‘off’) : tracage de chaque courbe sur unveau graphique a chaque fois qu’on exécute la
fonction plot,
* plot3(x, y, z) : tracer z en fonction de x etyden 3D,
« la fonction ‘meshgrid’ est utilisée : pour crégr maillage 2D (X, y) ; si on se donne,
xa=[...:...] etya=[... : ...], ceci est trés importasunt des valeurs complexes [x, y]=meshgrid
(xa, ya),
* mesh (xa, ya, z) : tracer le graphique en 3D,de z
* quiver(x, y, u, v, S) : tracer le champ vectouans le plan (x, y) od’est la taille de base a
donner aux vecteurs,
e contour (X, Y, z,'niveau’) : tracer les lignes-galeurs de z dans le plan (X, y) ou le niveau

représente le nombre de lignes iso-courbes.
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3-2-Méthodes de résolution

Dans la plupart des cas, les fonctions analytigge$ait de leurs complexités, ne sont pas
intégrables analytiquement. Dans d'autres cas, omles fonctions qui sont évaluées
numériquement en différents points de l'intervalleces derniéres sont données, et l'intégrale de
ces types de fonctions ne peut étre obtenue quégsaapproches numériques. Dans ce chapitre,
on s’intéresse aux méthodes utilisées frequemmesayoir la méthode des trapezes, la méthode
de Simpson. Nous étudierons également les méthddgggrations numériqueset méthodes
itératives[10]
3-2-1- Méthodes d’intégrations numériques
3-2-1-1- Méthode des trapézes

Soit la fonctionf(x) a intégrer syn b] . L'intégralel def(x) s’écrit en utilisant la

méthode des trapézes :

b
I= jf(x)dx =g(f1+2f2 +2fs+ 4 2fi+ o+ 2+ 2fn) HE

:g (fCc) + fxne) + 28 f(x)) + E

b_—a; xi=a+({—Dh;fi=f(x)eti=123...n,n+1

n

Le terme représentant I'erreur est :

f""est la moyenne d€’(x) sur l'intervallda b]. L’erreurE est inversement proportionnelle a la
valeur dex?
Si la fonctionfest donnée sur les intervalles réguliess{ x;_, = h ), la méthode des trapézes

peut étre écrite darMatlab sous la forme :

I =hx*(sum(f) —0.5% (f(l) + f(length(f)))
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Avec: sum(f)=fi+fo+fat+-+fi+t -+ fot fan

On peut également faire un programme pour caldinétgrale .Celui-ci appelérapez_v.mpar
exemple, est listé ci-dessous :

Function I=trapez_v (g, h)

I= (sum (f)-(f (1) +f (length (f)))/2)*h;

3-2-1-2- Méthode de Simpson

Soitl 'intégrale dd(x) sur l'intervallga b] . Par la méthode d@&mpsonl s'écrit :

b [ n=1
[ = ff(x).dx :%{m) +fm+1) +4;f(i) +4 ZS FOl+E
@ i»impair
b—a

f(i)=f(a+i_Tl) eth =22

n

Le termeE est donné par :

h* ___
E ~ _(b_a)_.fnu

180
etf'"""est la moyenne ¢t¢' "’ (x) sur l'intervalle ouvera, b[

3-2-2- Méthodes itératives
3-2-2-1-Méthode de Gauss-Seidel

Résoudre le méme systéme précédent par la métlodpadss-Seidel. Ecrire un algorithme
(Matlab) permettant de résoudre ce systeme etrdigter le nombre d’itérations nécessaires pour

obtenir une erreur

8@ = |41 () — 2, (D] = 10710
Comparer les résultats avec la méthode de Jacobneture.
Représenter sur le méme graphe I'évolution degisakx; en fonction du nombre d’itérations.
Changer les valeurs initialeg’ , exécuter le programme puis conclure.

Solution:
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* Méthode itérative générate

Appelons l'algorithme permettant de calculer lausoh ‘G-seid.m’

On se donne des valeurs arbitrairfs par exemple; =0. Le systéme a résoudre est :
A*x=y ; ou, etA = |al-j|, x=x ety=y;

La matriceA et le vecteur colonngsont connus, le vecteur colornxeeste inconnu. Ainsi, la
méthode itérative générale consiste a écrire :

a(i,i)

Pout # j eta(i,i) # 0

En particulier, pour un systeme de 3 équationgn@@nues, on a:

i=1 —>j —2et 3,9((1) _ y(l)—a(l,z)o.:zizl))—x(l.3).x(3)

i=2 —>j —1et 3,9((2) _ y(Z)—a(Z,l)o.:E;lz))—x(l,3).x(3)

i=2 _)] —1et3 'x(3) _ y(3)—a(3,1).x(1)—x(3,2).x(2)

a(3,3)

et ceci pour chaque itération.
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3-3-Résolution numérique des équations différentikds

Le comportement dynamique des systemes est un #g@gtimportant en physique. Un
systememeécanique par exemple, se traduit par gdaceéénents, des vitesses et des accélérations.
Un systéme électrique ou électronique, etc. Enrgérés équations utilisées pour décrire de tels
comportements dynamiques, incluent des quantit€®nimues représentant les fonctions

recherchées et leurs dérivées.

Une équation qui comporte une ou plusieurs dérivaeeda fonction inconnue est appelée
‘équation différentielle qui est représentée dans MATLAB par I'abréviati®DE’. L’ordre de
cette équation est déterminée par I'ordre du diegpéus élevé de la dérivation.
Les équations différentielles peuvent étre classéedeux catégories : les équationsdifférentielles
avec degonditions initialeset les équations différentielles avec deaditions
aux limites
3-3-1- Equations différentielles du second ordre
3-3-1-1-Méthode d’Euler
Ces équations sont du type :
iw(t) + a(t). u(t) + b(t). u(t) = s(t)
1(0) = 1,
u(0) = u,
oua(t), b(t) ets(t) sont des constantes ou des fonctions de t .
1yetu, sont des conditions initiales.
Avant d'appliquer la méthode d'Euler par exempbepeut rendre I'équation précédente a une
équation du type ler ordre. Dans ce cas, on pgse= u(t)

v(t) + a(t).v(t) + b(t).u(t) = s(t)
v(0) = 1u,

D'ou :{

Les conditions initiales deviennent :
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, | fouv,t) = —a(t) — b(t).u(t) +s(t)
ou'f®) ‘{ 2 fiw,v,t) = v(t)

En faisant le calcul pas par pas, on obtient :

v1(t) = vo + hf,(uy, v,0) = h.(—avy — bug + s(0)

- Pout=h
{ uy(t) = ug + hf, (ug, v, 0) = hvg

v,(t) = vy + h. f,(ug,v1,0) = h. (—avy — buy + s(h)

- Pourt=2.h
{ uy(t) = uy + hf (uy,v1,0) = hvy

Ainsi, dans Matlab, le calcul pour chaque pas dgtepeut étre décrit par les matrices ci-
dessous.

On définit au dépant etf par :

y= Cj) etf= (E) - [—a.v —vb.u + S]

ensuite, on écnt'= f(y, t), et on résout I'équation :  y,.q =y, + h. f (Y, tn)

3-3-1-2-Méthode de Runge-Kutta
3-3-1-2-1-Méthode de Runge-Kutta du second ordre
Vi1 =Yi=hfut)

Elle est de la formg; h _ _
e{)’i+1=3’i S fOutd) + fGier + Yier)

Ou bien sa forme standard peut étre écrite ainsi :

ki=hf(yi,t;)
k = h.f(yitkq, tiv1)

1
ki =1y, +§(k1 + k3)
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Exemples de résolution analytique de I équation d8chrédingerdépendante du temps
Tout comme pour les probléemes indépendants du tetngs peu de problemes
dépendants du temps peuvent étre résolus complétetaemaniére analytique. Néanmoins
de telles résolutions sont quasi indispensables pesier I'efficacité d’'un algorithme qui
résout I'équation de Schrodinger dépendant du temps cas bien différents seront traités
(cas de I'énergie potentielle constante et celdi@eergie potentielle dépendante de x).
En réalité ce probleme ne dépend pas expliciterdantemps mais il est intéressant pour
tester le comportement des différentes techniques dicrétisation spatiale pendant
I'"évolution.
4-1- Etalement d’'un paquet d’'ondes gaussien
L"équation de Schrodinger d’'une particule libré € 0) "a une dimension peut
s’écrire :

oY) _ R 9%
th—==———— Y(x, t)(4.1)

D’aprés [11], la solution générale de cette "équation peut éxgrimée par une
combinaison linéaire de ses solutions particuligneissont les ondes planes définies par :
P(x,t) = Aetlkx—0t) (4 2)

Ou ketwSont liés paw(k) = % Une telle solution, appelée paquet d’'ondes, pdant la
forme suivante :

Y00 = [1 g(k) eltre®ngy (4.3)
Ou g(k) est une fonction complexe arbitraire de carré sabie Le paquet d'ondes est dit
gaussien gj(k) est une fonction gaussienne centrée autoikpde

g(k) = e~ ®*(k=k0)*(4.4)

w (k) Peut étre transformé de la maniere suivante :

h h

Ou wy = w(kg)et v=%(vitesse de groupe), ce qui permet, en pakaat(k — k),
deréécrirg4.2)sous la forme :

— pilkox—wot) (T ,—a?k? ,i(x-vt) Lo

L’argument de I'exponentiel peut étre réécrit staurme
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i, 2
—a?kZ+ i(x—vt)—i—t= —(az +i—
2m 2m

)k—i (x —vt) _ (x —vt)?
2(a2+i;—;) 4(a2+i;—;)

En utilisant la propriété suivante (valable powti®et pour Re > 0)

400
f o= g, — \/f
—» a

On obtient la fonction d’onddés(x,t) d écrivant I'évolution du paquet d’ondes gausiiere

au cours du temps :

. 3 = _
P(x, t) = elox=@ot) | —rexp
a?+io— 4(a

Son module au carré vaut

2 2
x,t)|? = / T exp| ZED Va7
|1/’( )| a4+% P(2<a4+%) 4.7)
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4-2-Résultats :

4-2-1Etalement d’'un paquet d’'ondes gaussie :

Nous avons simula partir de I'équation de Schrodinger une conditiotiale de type paqu
d’onde gaussiemyp(x, t = 0)=eikox ¢=F*(x~x0)*

Les données :

h=m=1,a = 2,ky= 1 wy=0.£ ;x,=1 ;v=1

Figure4.1 —Etalement d’un paquet d’ondes gaussiel|y(x, t)|?en fonction dex pour

différentes valeurs de {unités arbitraires

On remarque que :
-Il'y a un déplacement du paquet d’onde vers lessitipes, cela se traduit par

terme(x — vt)

-'amplitude des pics diminue avec le ter< #)
at+——

242
-Il y a étalement (élargissemi) de la largeur des pics(Zc4 + Z—Ttn)
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4-2-2Barriére de potentielle :
» Cas ou E<VO0 : Effet Tunnel
Nous avons résolu numériquement I'équation difféedle du 2éme ord
9%
0x?

2m
+F(E_VO)¢:0 (48)

On posep”, = Zh—rzn(v0 —E) et

» Régionl:(x0)

La solution numériquerouvée est la somme de deux ter :
-une onde incidentge*¥)

-une onde réfléchig e ~k*)

ande incidente onde réfléchie

N\ /e~ ~
| \\/ A\

-15 -1 -5 I - -10

Position(x)

ande regian 1

N/

2 . .
-15 -1 - o

1.5

Figure 4.2.Représentation des ondes incidentes et réflgs(unités arbitraires)
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» Région2: (Kx<1L)

-I'énergie potentielle V, = constante

La solution numérique trouvée la somne deux termes :
-onde évanescenfe"z%)

- onde(e”?%)

ohdz évanescantz

4
Position (x)

Figure 4.3. Représentation des 2 ondes (régiorfud)ités arbitraires




Chapitre 4 Résultats et simulatie

» Région3: (x> L)
Iden| ale alarégion 1.

< m B change les amplituc
4'¢ pli plitude de I'onde refléchie est prise nulle(ite n'«iste pas).

tu

d

e

20 -5
Position(x)

Figure 4.4.Représentation de I'onde transm
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» Cas ou E>VO0 : Transfert résonnant

Nous avons résolu numériqguement I'équation difféedle du 2éme ord
0%p 2m
oz Tz E = Ve =0

On posek?, = ZFL—T(E V) et k%, = ZFL—Z‘E

» Région1l:(x<0)
La solution numérique trouveée est la somme de tiaxe: :
-une onde incident@ *¥)

-une onde réfléchig e ~1%)

Position(x)

s vigion]

Figure 4.5.Représentation des ondes incidentesa#iechie: (unités arbitraires)
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» Région2:(kx<L)
La solution numérique trouvée est la sommadeux termes :
-une onde incident@ *2*)

-une onde réfléchig e ~t2*)

onde incidente ande réflachie

Position (x)

Figure 4.6.Représentation aes onaes incidentesa@échie: (unités arbitraires)

» Région3:(x L)
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Identique a la région 1.
seule change les amplituc

Résultats et simulatie

{'amplitude de I'onde réfléchie est prise nulleofide n’existe fs)

onde transmise

Position(x)

transmse

il

|

0

Position(x)

Changement d’échelle (X 2)

Figure 4.8.Représentation des ondes dans les 3orég
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4-2-3-Puits de potentiel infini :
On considéré un puits de potentiel infini de largle, on suppose I'énergie potentielle nulle
entre0< x < L
Nous avons résolu numériquement I'équation difféedle du 2éme ordre
0%2p 2m

ox2 T e =0

On posek?; = zh—TE

Les conditions aux limites sont prises tel que :
p(x=0)=0etp(x=L)=0

2.2

z . ipe s n
Les énergies sont alors quantifiéek,, =

o (0=1,2,34.....
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Position (x)

Position(x)

Figure 4.9. Représentation de la fonction d’onde pour différentes valeurs den
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Position(x) Position(x)

Position(x)

Position (x)

Figure 4.10.Représentation de la densité de probabiliggr)|?pour différentes valeurs

den
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