Diagrama do átomo de Bohr.
Niels Bohr baseouse no átomo de hidróxeno para o modelo que ten o seu nome. Bohr intentou facer un modelo atómico pode explicar a estabilidade da materia e da emisión e espectro de absorción observado en gases discretos. El describiu o átomo de hidróxeno cun próton no seu núcleo, e virando en torno a un electrón. O modelo de Bohr foi baseado conceptualmente modelo de Rutherford atómica ea OFDM emerxente ideas que xurdiron algúns anos antes coas investigacións de Max Planck e Albert Einstein. Debido á súa simplicidade, o modelo de Bohr é aínda frecuentemente utilizado como unha simplificación da estrutura do material.
Neste modelo os electróns xiran en órbitas circulares arredor do núcleo, ocupando a órbita de enerxía máis baixo posible, ou órbita máis próximo ao núcleo como sexa posible. O electromagnetismo clásico prevé que unha partícula cargada movéndose nunha circular emiten enerxía que os electróns deberían entrar en colapso no núcleo nun momento de tempo. Para superar este problema de Bohr asumido que os electróns poden mover-se só en órbitas específicas, cada un dos cales caracterizados polo seu nivel de enerxía. Cada órbita pode entón ser identificadas por un número enteiro n toma valores que 1 para arriba. O número "n" chámase número cuántico principal.
Bohr asumiu tamén que o momento angular de cada electrón foi quantizado e só podería variar en fraccións enteiras da constante de Planck. De acordo co número cuántico principal calculou as distancias en que cada núcleo foi unha das órbitas permitidas no átomo de hidróxeno.
Estes niveis foron inicialmente clasificados por letras, comezando polo "K" e terminou o "Q". Niveis electrónicos, a continuación, foron ordenados por números. Cada órbita ten electróns con distintos niveis de enerxía obtidos tras debe ser activado e por iso os electrón salta dunha órbita a outra, ata que un espazo que ten no nivel axeitado, en función do poder enerxético de libre problemas e volver de novo para a súa órbita orixinal.
O modelo de Bohr foi un dos fundamentos da mecánica cuántica. Explica a estabilidade da materia e as principais características do espectro de emisión de hidróxeno. Pero non explicaron a estrutura fina do espectro pode ser explicado algúns anos máis tarde debido ao modelo atómico de Sommerfeld. Historicamente, o desenvolvemento do modelo atómico de Bohr coa dualidade onda-partícula Erwin Schrödinger permiten descubrir a ecuación fundamental da mecánica cuántica.
Bohr postulou
En 1913 Niels Bohr desenvolveu o seu famoso modelo atómico de acordo con catro principios fundamentais:
1. Os electróns orbitan o átomo e quantizada en niveis discretos de enerxía, é dicir, non todas as órbitas están permitidas, só un número finito deles.
2. Os electróns poden saltar dun nivel electrónico a outro sen pasar por etapas intermediarios.
3. O salto dun electrón dun nivel cuántico a outro implica a emisión ou absorción dun único cuanto de luz (fotóns), cuxa enerxía corresponde á diferenza de enerxía entre as dúas órbitas.
4. Órbitas permitidas son quantizados valores discretos ou L momento angular orbital de acordo coa seguinte ecuación:
 
Onde n = 1,2,3, ... é o número cuántico angular ou número cuántico principal.
O cuarto escenario asume o valor mínimo de n é 1. Este valor corresponde a un raio mínimo da órbita de electróns de 0.0529 nm. Esta distancia chámase raio de Bohr. Un electrón neste nivel fundamental non pode descender a niveis máis baixos de enerxía emitindo.
Pode ser mostrado que este conxunto de hipóteses correspondentes á hipótese de que un átomo de electróns en órbita estable son descritos por funcións de onda estacionaria. Un modelo atómico é unha representación que describe partes dun átomo e como son organizados para formar un todo.
Con base constante de Planck (h / 2 * 3,1415) conseguiu cuantificar as órbitas observadas as liñas espectrais



Principio de dualidade do (onda-partícula) de electróns. Broglie postulado.

Dualidade onda-partícula
En 1924 o físico francés Louis Victor de Broglie propuxo que era posíbel ver partículas elementais como se fosen ondas. Empregando a famosa ecuación de Einstein relaciona masa e enerxía ea ecuación de Planck que relaciona a enerxía de radiación á súa frecuencia, de Broglie mostrou que cada partícula actúa como unha lonxitude de onda correcta.
En principio, esta conclusión pode ser estendida a calquera corpo. Con todo, a expresión obtida por Broglie e as observacións experimentais feita parece que o máis masiva dunha partícula, o máis destacado é o seu comportamento como tal, e menos posibilidade de ver o seu aspecto de onda.
A dualidade onda-partícula ten consecuencias importantes a nivel subatómico, pero tamén serve para explicar o comportamento experimental correcto de radiación de luz e outros, como difracción e fenómenos de interferencia.
A teoría dos "canta" era revolucionario para o seu tempo. Mesmo Planck mesmo non cría na existencia real de fotóns nun principio ea súa aplicación á análise de radiación de corpo negro era case un xogo mental. Pero logo apreciar o mérito do traballo en equipo entre os científicos, se reunir para discutir as súas hipóteses e avaliar o intercambio de puntos de vista, fixo posible o desenvolvemento da mecánica cuántica, a base da física moderna. Unha conquista desta magnitude non podería ser obra dun home, pero a integración do traballo de moitos equipos, unha en Europa, ata a Segunda Guerra Mundial, e máis tarde en América.

Estes experimentos nos que a luz e os electróns se comportan como partículas levou ao francés Louis de Broglie en 1924 para enunciar a súa famosa teoría da dualidade onda-partícula, alegando que a luz ten unha natureza dual, é dicir, ondas de propagación a través comportamento de onda electromagnética se manifesta, pero en certos experimentos de interacción coa materia ofrece un comportamento corpuscular. Por suposto, nunca presentou, á vez, dúas. Esta hipótese non só reduciu de luz Broglie, pero todas as partículas materiais.
Corpúsculo-onda dualidade, partícula de onda tamén chamado, resolto un paradoxo aparente, mostrando que a luz ea materia pode, pola súa banda, posúen propiedades de partícula e propiedades de onda.
Segundo a física clásica existen diferenzas entre onda e partícula. Unha partícula ocupa un lugar no espazo e ten masa, mentres que unha onda se espalla no espazo caracterizado por unha velocidade definida e masa cero.
Actualmente considerada a onda - partícula é un "concepto da mecánica cuántica segundo a cal hai diferenzas fundamentais entre partículas e ondas: as partículas poden comportarse como ondas e viceversa." (Stephen Hawking, 2001)

O λ lonxitude de onda asociado con unha partícula de masa m movéndose con velocidade V calcúlase de acordo coa de Broglie, pola expresión:

 


Toda a materia ten características de ambos onda comportándose como un corpuscular ou de outra forma, dependendo do experimento específico.
Para aplicar esta propiedade da materia de Broglie explicacción foi baseada no efecto fotoeléctrica, que pouco antes había Albert Einstein suxerindo a natureza cuántica da luz. Para Einstein, a enerxía transportada por ondas de luz foi cuantificado, distribuídos en pequenos paquetes ou canta de enerxía luminosa, que máis tarde foron chamadas de fotóns, cuxa enerxía depende da frecuencia da luz a través da relación: onde está o Lightwave miúdo e constante de Planck. Albert Einstein propuxo, desta forma, que, en certos procesos das ondas electromagnéticas son luz se comportan como corpúsculos. De Broglie foi solicitado por que non podía ser en inversa, é dicir, unha partícula de material (unha partícula) pode mostrar o mesmo comportamento que unha onda.







Heissenberg principio de incerteza.
Principio enunciado en 1927 polo alemán Werner Heisenberg, segundo o cal non pode ser coñecido con precisión e á vez a posición eo momento de un electrón.
O físico alemán Werner K. Heisenberg é máis coñecido por formular o principio de incerteza, unha contribución fundamental para o desenvolvemento da teoría cuántica. Ese principio afirma que é imposible medir con precisión, á vez, a posición eo momento dunha partícula. Heisenberg recibiu o Premio Nobel de Física en 1932. O principio da incerteza tivo unha profunda influencia sobre a física ea filosofía do século XX.
Estaba ao mando do proxecto de investigación científica da bomba atómica alemá durante a Segunda Guerra Mundial. Baixo a súa dirección, intentou construír un reactor nuclear en que a reacción en cadea terá lugar tan axiña que ocorreu unha explosión, pero estes intentos foron exitosas. El foi preso en Inglaterra despois da guerra. Morreu en 1976.
O principio da incerteza desempeñou un papel importante no desenvolvemento da mecánica cuántica e do progreso da filosofía moderna. En 1932, Heisenberg recibiu o Premio Nobel de Física. Entre os seus moitos escritos son os principios físicos da teoría cuántica, a radiación cósmica, Física e Filosofía e Introdución á teoría unificada das partículas elementais.
O Principio da Incerteza de Heisenberg é, certamente, algúns poucos dos enigmas da historia, porque esta asegura que "O que aprende, que cambia-la", entón, se iso é verdade, o que cambiou a realidade do que conta a historia?.

Expresión matemática
Na mecánica cuántica, a relación de incerteza de Heisenberg ou Heisenberg1 estados relación de incerteza que non poden ser determinadas simultaneamente con precisión arbitraria, certos pares de variables físicas, como, por exemplo, a cantidade de posición e movemento (de movemento) dun determinado obxecto. Noutras palabras, a seguridade moito maior é pescudada para determinar a posición dunha partícula, pouco se coñece cantidade de movemento lineal. Este principio foi enunciado por Werner Heisenberg en 1927.

Se preparados múltiples copias idénticas dun dato estado dun sistema mide a posición eo tempo pode variar de acordo cunha determinada característica probabilidade de distribución do estado cuántico do sistema. As medidas de obxecto observável sufrir Ax desvío estándar da posición e do momento DP continuación, asegúrese de que o principio de incerteza é expresada matematicamente como:
 
onde h é a constante de Planck (para simplificar, xeralmente escrita como)
Na física de sistemas clásicos desa incerteza da posición-momento non se manifesta como se aplica a estados cuánticos e h é moi pequeno. Unha das formas alternativas de o principio de incerteza é máis coñecido incerteza tempo de enerxía que pode ser escrita como:
 
Este formulario é usado na mecánica cuántica para explorar as consecuencias da formación de partículas virtuais, usados ​​para estudar as fases intermediarios dunha interacción. Esta forma do principio de incerteza é tamén usado para estudar o concepto de enerxía de vácuo.
Expresión xeral de relación de incerteza
Ademais das dúas anteriores, existen outras desigualdades que afectan compoñentes de Ji momento angular total dun sistema:
 
Onde i, j, k son diferentes e Ji denota o compoñente momento angular ao longo do eixe XI.
Máis xeralmente, un sistema cuántico e b existen dúas magnitudes físicas representadas por operadores ou observables denotado xeralmente non é posible preparar unha colección de todos os sistemas do estado, onde as desviacións estándar das medidas non satisfán a condición b :
 


Explicación cualitativa da relación de incerteza
Podemos entender mellor este principio consideramos que sería a medida da posición e velocidade dun electrón: a medida (de "ver" dalgún xeito o electrón) é necesaria para que un fóton de luz chega o electrón, coa que está cambiando a súa posición e velocidade, é dicir, polo propio feito de que a medida, o experimentador cambia a datos de algunha maneira, a introdución de un erro que é imposible reducir a cero, con todo perfecto son os nosos instrumentos.
Pero recordar que o principio de incerteza é unha limitación sobre o tipo de experiencias viables, non se refire á sensibilidade do instrumento de medida. Non hai que esquecer que a explicación "informativa" no parágrafo anterior non pode ser tomado como unha explicación do principio de incerteza.
Consecuencias da relación de incerteza
Este principio é un cambio fundamental no xeito no que estudamos a natureza como se move un coñecemento teoricamente exacta (ou polo menos en teoría, podería chegar a ser o tempo exacto) para un coñecemento baseado só en probabilidades e os imposibilidade teórica de nunca superior a un certo nivel de erro.
O principio da incerteza é un resultado teórico entre variables conxugadas posición - tempo, enerxía, tempo, etc.) Un equívoco común é que o principio de incerteza non se pode saber con precisión infinita a posición dunha partícula ou a súa dinámica. Iso é falso. O principio da incerteza nos di que non se pode medir simultaneamente con precisión infinita e un par de variables conxugadas.
É dicir, nada nos impide de medir con precisión infinita a posición dunha partícula, pero ao facelo, temos a incerteza infinita no tempo. Por exemplo, facemos unha operación como a de experiencia de Young e do lado de fóra das fendas colocada unha pantalla fosforescente de xeito que a posición de impacto de partículas está marcado cun punto. Isto pódese facer, pero que perderon toda a información relacionada coa velocidade da partícula.
Ademais, as partículas non se seguen rutas cuántico ben definido. Non se pode saber o valor de cantidades físicas que describen a partícula antes de ser medidas. É falso, por tanto, asignar un camiño cara a unha partícula. Como máximo, podemos dicir que hai unha gran probabilidade de que a partícula é dunha forma máis ou menos determinado.




A ecuación de onda de Schrödinger e do principio de equivalencia
 En 1926, Erwin Schrödinger ecuación de onda formulada por Schrödinger, que describe o comportamento e enerxía das partículas submicroscópicas. É un papel análogo ao das leis de Newton para sólidos macroscópicos que incorporan tanto o carácter de partícula (en termos de masa), como a natureza de onda en termos de unha función de onda Y (psi) ..

Podemos pensar nas ecuacións de onda de Schrödinger como diferentes ondas de enerxía.
A exemplo do movemento dunha corda de guitarra nos axudará a entender o concepto de onda estacionaria. A corda de guitarra vibra, pero non se move, polo que é estacionaria.
Un nodo é un punto que non se move. A lonxitude da corda debe ser un múltiplo de medio lonxitude de onda, como nas dúas extremidades da corda son fixos debe haber un nó.
  
Para resolver a ecuación de onda de Schrödinger esixe o uso de ferramentas computacionais complexos, non imos analizar. Aínda que a ecuación non ten significado físico por si mesma o valor da función de onda cadrada (ψ2) representa a distribución de probabilidade de atopar o electrón nunha determinada rexión do espazo, tamén chamado densidade de electróns.
A ecuación de Schrödinger dunha nova era para a física e química, e abriu un campo novo: o da mecánica cuántica (tamén coñecida como mecánica ondulatoria).

A ecuación de Schrödinger para unha partícula libre describe a evolución temporal da onda asociada a partícula (a onda de probabilidade como a regra de Born):
 (1)
Vou amosar como un cambio cara a un sistema de coordenadas uniformemente acelerado é equivalente a considerar que a partícula é suxeita a un potencial gravitacional uniforme, levando a unha realización curioso do principio de equivalencia.
Schrödinger mecánica ondulatoria

Mecánica matricial de cumpreanos foi un éxito, pois podería deducir os resultados coñecidos da física cuántica, pero a partir de principios xerais aplicables a calquera sistema. Con todo, o desenvolvemento é abondo, e bastante abstracto, polo que a teoría de Heisenberg pouco atractivo.

Erwin Schrödinger (1887-1961) non me gustaba de abstracción moi, preferindo desenvolver a mecánica a través de conceptos máis reais. Iniciado a partir da teoría de Louis de Broglie, que poderían ser consideradas as partículas como ondas. Se este era o seu comportamento (polo menos un deles), entón aquel sistema debe ser matematicamente descrito polas ecuacións para ondas.

Grazas ao desenvolvemento matemático de Joseph Fourier (1768-1830), sábese que calquera función pode ser descrita como unha combinación infinita de funcións seno e coseno: son precisamente os que describen ondas simple. Así, un sistema e da súa evolución é descrita por unha suma de ondas. A mecánica de Schrödinger onda mecánica denomínase, e está resumida nunha ecuación diferencial parcial único, Schrödinger dependente do tempo ecuación:

 
(Versión simplificada, en que Y é a función de onda describindo o sistema, e V (x) é a enerxía potencial do sistema. A ecuación pode ser xeneralizada para 3 dimensións do espazo, utilizando xeometría cartesiano, cilíndrica ou esférica)

Pero o que significa esa ecuación?

A mecánica é atopar a evolución dun sistema, a partir dos factores que o afectan. Newtoniana mecánica é atopar a traxectoria no espazo dun móbil, saber como certas forzas actúan a través das tres leis de Newton.

William Hamilton (1805-1865) desenvolveu un equivalente mecánico de conceptos diferentes. En vez de xestionar o concepto intuitivo de forza (forzar un cambio no movemento dun aceleración de partículas), utilizou a enerxía máis resumo e xerais. Un sistema ten unha enerxía cinética debido ao seu movemento. Cando nada interactúa co sistema, que é o seu único poder. Con todo, cando hai unha interacción en si, non hai un intercambio de enerxía a través dunha enerxía potencial. Este troco é o que produce as forzas na descrición de Newton.

Mecánica hamiltoniana primeiro determina que é a enerxía total do sistema: a suma da enerxía cinética e potencial. Este importe é xa un nome: o hamiltoniano. Para atopar o camiño fai uso dun principio xeral da física: o principio de acción de, polo menos, na que a evolución dun sistema é tal que a súa enerxía total será o mínimo posible. De todos os camiños posibles que poden ter un móbil, facer unha que minimiza a súa enerxía.

A ecuación de onda de Schrödinger segue esta mesma filosofía. O termo primeiro no lado esquerdo da ecuación representa a enerxía cinética, mentres que a enerxía potencial segundo: versión do hamiltoniano, pero cuántico.

 

Cando un sistema non é dependente do tempo, é un sistema estacionario, ea ecuación para solucionar este, o chamado ecuación de Schrödinger independente do tempo.

Mentres que na mecánica clásica de Hamilton tentar atopar a función Y tal que o valor de E é mínima, a mecánica cuántica é calcular todas as funcións co Yn correspondente enerxía en, xa que de acordo coa visión de Broglie e Schrödinger, e grazas tamén para o desenvolvemento matemático de Fourier, a descrición total do sistema é unha combinación de todas estas funcións de onda, cada un coa súa propia enerxía.

Operadores

Se vemos a ecuación de Schrödinger independente do tempo, é matematicamente coñecido como un problema de valores propios, e xa desenvolveran de Fourier: a solución para a ecuación son todas as funcións destas (chamado autofunções) Y1, Y2, Y3 ... de tal xeito que cando suxeito a unha serie de operacións, é un número de veces que E1, E2, E3 ... (autovalor ou eigenvalue) a mesma función Y1, Y2, Y3 ... Só as funcións son válidos, ea solución xeral para o problema é unha suma de todos os autofunções.

Así, debemos falar de operadores. A ecuación de Schrödinger, que di que é a versión cuántica do hamiltoniano H, un valor que contén a suma da enerxía cinética e potencial:

 
Se asimilar as expresións clásica e cuántica do hamiltoniano, entón temos que identificar o momento p cun operador actuando en función de onda por medio do cálculo da súa derivada. A saída de enerxía, unha función de posición x, sería un operador que multiplica a expresión V (x) pola función de onda.

O significado físico dos operadores é para calcular unha magnitude observable nun proceso de medida. En concreto, dada unha Y función de onda, a suma de varias autofunções (Y = AY1 + BY2 Cy3 + ...), o resultado é, de feito, a probabilidade de medida corresponde a un sistema en estado Y1, Y2, ou Y3 ... Por exemplo, o operador hamiltoniano H, os resultados observables en enerxía total do sistema en cada un dos estados posibles, ea medida probabilidade de que o valor.

A función de onda representa, así, unha probabilidade como para o estado no que é o sistema, e unha medida do sistema revela un e só un destes estados cunha dada probabilidade.

Este é un dos alicerces máis importantes para a interpretación da mecánica cuántica: antes do proceso de medida, o estado do sistema non está definido, pero hai unha posibilidade de que despois de facer unha medición, o resultado da medición é aquel en concreto. Con todo, logo de ser medido, o sistema permanece nese estado en particular. Para un sistema, non é posible determinar estado será revelado nun proceso de medida. Con todo, pode determinar a probabilidade de que este resultado aparece.
