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Abstract:

Projektet er et undervisningsmateriale for
gymnasiet, der introdukserer elementar kvan-
teteori.

Det er tenkt anvendt i fysikundervisningens
valgfrie emner, og kan benyttes i sinihélhéd
eller i uddrag.

Projektet indeholder 2 dele:

1. Lerervejledning.

2. Elevmateriale.

Lerervejledningen‘indeholder en begrundelse

0og beskrivelse af materialet, samt beskrivelse
af de EDB-programmer, der medfglger materialet.

Elevmaterialet udggres af kvanteteorien; der

er fremstillet i et historisk perspektiv, her-
under de fundamentale erkendelsesteoretiske
problemer -~ primert fremstillet i 2 artikler

af Niels Bohr.

Som appendix til dette materiale er vedlagt
gpvelsesvejledninger for henholdsvis EDB-gvelser
og undervisningsforsgg.
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1. Indledning.

De senere ars fagdidaktiske diskussioner har va2ret praz-—-
get af, at fysikundervisningen i gymnasiet er inde i en
alvorlig krise - en krise, der har bidraget kollosalt
til nedprioritering af faget udfra erfaringen "hvad kan
vi overhovedet bruge det til?" Dette set i sammenhwung
med, at faget sjzldent indeholder samfundsmessig per-
spektivering, hverken 1 forskningsmwescige, teknologis-
ke, sociologiske eller historiske sammenhange, og ikke

mindst erkendelses—~ og videnskabsteoretisk.

Nogle vil mAske mene, at fysikundervisningen ikke er
andet end en mislykket indfgring i isclerede begreber,
der danner forstlelse for den elementzre fysik - o9
dette med god grund, for mange undersdgelser har med &l
tvdelighed wvist, at <celv dette er sllet fejl i fysik-

undervisningen (ref. 30 og 2%>.

Det medf@wlgende materiale cskal derfor, ved at udggre et
eksempel, danne rammen for introduktion af en desvarre
ofte overset teoribygning i grmnasiefysikken - en teori-
bvgning, der danner grundiaget for

a} den moderne fysik,

b)» den teknologiske udvikling, som samfundet stadr 1 idag
c) en af de stegrste erkendelsestecoretiske diskussioner i

fysikken.

Teoribygningen er selvsagt kvantemekanikken, som vi me-
ner, ngdvendigvis m& inddrages i gymnasiefysikken, hvis

taget skal overleve,
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1.1 Didaktikken i den eksicterende gymnasiefysik.

Ferst m& man ggre sig gymnasiets dobbelte funktion klart

- dels den studieforberedende og dels den almendannende.

Tidligere har isar gymnasiets studieforberedende ¥unkti—
on vzret dominerende, men med den store tilgang»ti) gym-
nésiet, og de samtidig andrﬂde kvalifikationskrav i sam-
fundet, er der sket .en xndd1rekte drejning mod krav om

mere almendannende gymnasxeunderuxsnlng.

Dette satter direkté krav til uedkbmmende og samfundsre-—
laterende fagl1gt 1ndhold 1. undérbisningen, hvilket igen
betyder en nedbrydnxng af underulsnlngen: strengt ¥aglx—
ge struktur. Herigennem med def mal at nad en perspekt1—
vering af faget og en nfpgrerlng af fagene - et m&l,
der dog endnu ligger oUerladt tii fremtiden, men hvor
erkendel csen a¥ dennp uddannelsessystemets elendighed har

skabt grobund og 1nteresse 1 at lﬁse dxsse problemer

I faget fysik ytrer ‘malene zig 1 bekendtggrelsen for

fysik. Heri fremagar formaiet med fysikundervisningen "at

give eleven en sikkeh‘forétaéTée a¢‘centrale omrader af
den klassiske og mdderne‘fysik" samt "at give eleven en

orientering i andre dele éf'fysikkens arbejdsomrader’
Endvidere er det nevnt, at undervisningen skal sigte mod

1."at give eleven et grundlag, som eleven kan arbejde
videre p& inden fdr alle de omr&der, hvor den natur-—
videnskabelige arbejdshétdde'énuendes",

2."at give eleven ihdeigf i.deh naturvidenskabelige
tenkning og derigennem give eﬁ kritisk holdning til

de fysiske problemér“;



I formdlsformuleringen for faget fysik fremstdr derfor

.natubuidenskabelig arbejdsmetode, -—tankning og kritisk

ﬁﬁgidﬁing som essentiél!e for omrdderne af den klassiske

og moderne fysik.

Vender man sig derimod mdd undervisningsvejledningen i
7¥é§et fysik, ser man §+ emnelisten, at den klassiske
:i?f%ik'indtager langt den stgrste plads, mens den moder—
ié fYéik, f.eks, ifaglge Eéﬁ%fkningerne til emnelistens
ﬁkt;? - atomfysik, kun antager et perifert og uforholds-
ﬁéssigt tilte indhold — helt utilistrakkeligt I relation
iii gymnasiefysikkens form&lsformulering — og som er et
fofho?d, der kun kan opvejes gennem individuel indplace-
E;ng i det valgfrie stof.
‘5;mtiaig afspejler emnelisten er klar tendens til, at
fysikunderuisningen skal lagge hovedvegten pa det stu-
diéforberedende, hvor den almendannende funktion er svar

at & wgje pa.

Qet vil sigé, at wundervisningsvejledningen, der som be-
kendt er wudslagsgivende for det eksisterende undervis—
ningsindhold, for faget fvsik stadr i habligs modsatning
til ikke alene gymnasieloven, men ogsd& samfundets kva-

Vifikationskrav til gymnasiefysikken.




1.2 Oplzeg til en alternativ didaktik.

Sammenfattende a# 4oranst§endé, mener vi, at undervis-
ningen 1 fysik ngdvendigvis ma ?jllempes et andet ind-
hold, der i hgjere grad tilgodesef fagets almendaﬁnende
funktion, men samtidig bibeholder et ngdvendigt indhold-

af studieforberedende naturvidenskab.

I dette forsgg m& der derfor stilles krav til at under-
visningen perspektiveres isar pa det sociologiske og er-—
kendelsesteoretiske omrade, 'og herunder lade de eksem-—

plariske princip imgdekomme stoftrangslen.

I Hgjgaard Jensen & Kjgrup’s bog "Om fysik" (ref. xx, p.
136) er der opstillet. ‘en altebﬁativ emneliste for faget

fysik, der tilgodeser netop disse krav.

1. Natur: 3. Naturvidenskab ~ tcknologi -
Universets opbygning fra ele- samfund: '
mentarpartikler til galakser. - Fysik og religion, tro og viden,
Makroskopisk og mikroskopisk Menigmand og eksperterne.
-naturbeskrivelse.. - Fysik og teknisk-gkonomiske
Naturlove. fremskridt.
Fysik i hverdagen. : Fysik og uddannelse. specialise-
Fysik i produktionen. ring og arbejdsdeling.

B _ Fremtiden og muligheder for at
2. Eksakt naturvidenskab: pavirke den.

Modeller og modeltyper.
Bogstavregningens betydning.
Eksperimenters betydning.
Forholdet mellem teori og prak-
sis. fysik og teknik. '
Kontrol og trovardighed af tee-
rier og modeller.

Emnerne skal belyses gennem fofdybendc elevarbejde med ud-

g. 4. {
, iL‘ valgte eksempler. historiske og aktuelle.

Om denne emneliste eksakt udger et ideelt alternativ,

skal wvere usagt, men den indeholder genereft set, hvad

der er ngdvendigt for en. progressiv didaktik i den al-



mene del af faget fysik.

Emnelistens 3 hovedafsnit:
1. Natur.

2. Eksakt naturvidenskab.

3. Naturvidenskab, teknologi og samfund. ~ )
er af s& fundamental nedvendighed, at de ikke kan undga
at & en cental placering, nar leseplanerne bliver re-

videret.

Indtil da m& undervisningen prages i den rigtige ret-
ning ved anvendt metodefrihed i undervisningen og spe-

cielt igennem fagets valgfrie emner,

Imidlertid er dette ofte forbundet med store vanskelig-
heder, idet det eksisterende materiale udbud er tilpas-—
set den traditionelle og geldende emneliste, hvorfor den
enkelte fysiklerer ofte er ngdsaget til at udarbejde eg-
ne materialer, hvis han gnsker at perspektivere emner i
faget. Dette er forbundet med en ungdig stor ekstra ind-
sats, og bliver forstdeligt nok forsgmt af de fleste fy-

siklzrere.



Med disse overvejelser har vi udarbejdet materialet
"kvanteteori for gymnasiet", der i sin helhed intro-
dukserer kvanteteorien i naturvidenskabelig, historisk

og erkendelsesteoretisk sammenheng.

Netop kvanteteorien, der ervintimt fobbundet med den mo-—-
derne fysiks arbejdsmetode og tankning; danner et udmar-—
ket eksempel for A&nden i gymﬁasie]ern. Samtidig udggr
teoribygningens éksterne aspekter et vigtigt element i
forstaelsen af sahfundets tekndlogiske og erkendelseé—

.

teoreticske strukturer. .

Vi har s&ledes sﬁgt at skabe et produkt, der dels opfyl-
der de gzldende institutioném&f, og dels tilgodeser ud-

valgte eksempler i en mere almenorienteret undervisning.

Matetialet er tankt anvendt i gymnasiets fysikundervis—
ning, og som generélIEQ‘?orudéathinger i fyéik kraver
gennemfgrt mekanik 1 ogv2, bgigelare'og evt. atomfysik.

‘De matematiske 4orudsétninger kravéf iser punkterne ele~
mentare funktioneﬁ fé);; infinitesimalregniné (7> bg an=
vendel ser af'infiniteéima]bggningeh-(8), jfr. gymnasie-

bekendtggrel sens S§18-matematik, gennemfgrt.

Dette betyder, at materialet er rettet til den senere
del! i gymnasieforlgbet, specielt 3.g’ere; samt det, som
folge af gzldende undervisningsvejledning, primart ma

anvendes i fagets valgfrie emner.



2.1 Beskrivelse af materialet.
Indholdet i materialet bestdr af é hovedkapitier:

Kap.i. De histoﬁiske forudss tninger
for Bohr-atomet.

Kap.2. Bohr-Sommerfeld’s kvanteteori.

Kap.3. Mod en konsistent kvanteteori.
Kap.4. Kvantemekanikkens afrunding.
Kap.S. Anvendt kvantemekanik.

Kap.6. Erkendelsesteoretiske problemer i

kvantemekanikken.

Ad 1. Heri redeggres for fysikkens situation fgr arhund-
redeskiftet, isar for spektralfysikken og Planck’s op-
dagelise af wvirkningskvantet. Dette fgrer til de indle-
dende skridt mod en gamle kvanteteori, hvor isar Ein-
steins arbejde med den fotoelektriske effekt og Ruther-

fords atommodel behandles.

Ad 2. Dette kapitel indeholder Bohr—Sommerfeld atomteo-
rien, hvor isar fremstillec de 4 kvantetal, Pauliprin-
cippet og spin, atomernes elektronkonfiguration samt

korrespondensprincippet.

Ad 3. De Broglie’s ideer og Schrgdingerteorien er funda-
mentet i dette Lkapitel. Heri presenteres stofbglger og
bgl gepakker. Der introdukseres komplex, ekcsponentielle
bglgefunktioner og cperatorer for energi og 1impuls, o0g

med dette udledes Schrgdingerligningen.

Ad 4. Herunder presenteres sandsynlighedsfortolkningen
og ubestemthedsrelationerne. Endvidere gives middelvar-
dier og spredning af en fysisk stgrrelse ved operator-—
anvendelse, og dette fgrer til Ehrenfest’s swtning, der

korresponderer den klassiske mekaniks bevagelseslignin-—

ger .



Ad 5. Anvendelsen af kvantemekanikken er begranset til
stationzre tilstande., I et ekéempel behandies den { di-
mensionale potentialbrgnd med pendelig hﬁje'vagge, og af
dette sluttes nogle kvantemekaniske resultater om dob-
bel tbrgnden og Kronig-Penney modellien. 1 det andet
eksémpél behandles brintatcmet,  der som det simpleste
fysiske system i naturen, udgjorde testen for Schregdin-
gerteoriens rigtighed. .

Behandlingen er selvsagt i 3 dimensioner, og der intro-
dukseres polzre kodrdinater, hvilket forer til energiens
og impulsmomentets kuantiserinéli ouerehsstemme]ge med
Bohr-Sommerfeld atomtecrien. .

Sluttelig gives radialbglge~ og kuglefunktioner til be-
stemmelse af e)ektronfcrdélingen i‘brintatomets‘statio~

nare tilstande.

Ad 4. I dette kapitel rejses de fundamentale erkendel-
sesteoretiske problemer, der fulgte med kvantemekanik-
kens 'a{runding. Heri fremstilles _kqmplementaritets—
princippet og Bohr~Einstein diskussidhen, isar ved 2

artikler af Bohr.

Materialet er sggt fremstillet i en historisk samménhang
med formalet dels at give et indblik i, hvordan kvante-
mekanikken bleu  til, udfra dens betydning for moderne
fysisk grundforskning og csamfundets teknostrukturer, og
.dels at give et indblik i de fyvsiske miljger og dermed
den kaotiske situation, der igennem 30 ars revolution

skabte et nyt verdensbillede.

Heri udger den erkendelsesteoretiske diskussion et cen-—
tralt ‘element, o0g dette skaber sam{idig modsxtning til
de klassiske foresfi]linger;'der traditionelt er domi-
nerende ikke alene i faget fycsik, men i alle gymnasiets

fag.




Som en sidebemarkning kan det ogsd nzvnes, at i 1989
ville Bohr vare fyldt 100 &r, og materialet giver derfor
ogsd af den grund anledning til at markere denne histo-

rizke periode, som Bohr var en wvigtig del af.

2.1.1 Formidlig af matematik.

Hensynet til formidling er bl.a. tilgodeset ved anven-—
delse af "stdltrddsmatematik”. I erkendelsen af den re-
lativt svere matematiske formalisme, som kvantemekanik-
ken bygger pa, har vi skgnnet det hensigtsmassigtlat
postulerer forskellige matematiske redskaber, herunder
is»r den komplex, eksponentielle bglgefunktion, opera-
torer for energi og impuls, middelverdi og spredning af
en fvsisk stagrrelse, samt radialbslge—- og kugletunktio-

ner .

Dette har vi gjort, <fordi en regulizr indfgring i disse
ting er forbundet med overordentlig store vanskeligheder
-~ ikke mindst tidsmassige - og fordi de alle udggr et
cset af redskaber, der kun krzver en forstldelse for deres
anvendel sesfunktioner, for at tilvejebringe kvantemeka-—

niske resul tater.

Materialet er sdledes opbygget, at det ydermere giver
nogle metodiske ferdigheder i 1@gsning af et begranset

antal kvantemekaniske problemer.



2.1.2 Computerprogrammer.

Som en formidlingsmassig statte til undervisningen har
vi udarbejdet et szt af 4 computerprogrammer, der alle
har til formdl at anskueligg@re og underbygge forstéel-

sen af centrale kvantemekaniske effekter.
.Det drejer sig her om fglgende programmer:

1. Dobbel tspal teeksperimentet

(klassiske partikler og bglger, samt elektroner).

2. Superposition af bglger
(b@lgepakkens udstrakning og impulsfordeling?.

3. Potentialbrgnden ,
(energispektre cg bglgefunktioner for enkelt- og

dobbel tbragnden) .

4. Elektronorbitaler for brintatomét
(e]ektronfordelingen_med kvantetal (n,1,mJ).

1. og 4. er tankt an@endt'scm demonstration, mens Z. og

3. udmarker sig til elevmuelse..lgvﬁkgf henvises til be-

skrivelse af computerprogrammerne oq tilhgrende gvelses-

vejledninger i henhdldsvis lnrebvedledningens kép. 2 og

i wvelsesvejledningerne, oppadix 4. -

Det skal ogs& bemerkes, at der efter de nye retningsli-.
nier for détalare i gymnasiet; efter 30 timers introduk-
tionskursus i 1.g, skal integberes i 2.9 cg 3.g 1 de en-
kelte fag. Vi har derfor ogsd af den grund set det som
en n@gdvendig udfordring at inddrage dette som led i un-

dervisningsmaterialet.

4“10'




2.1.2 Undervisningsforsgg.

Tilsvarende har vi ogs& udarbejdet et sat af 3 undervis-

ningsforsgg:

1. Planck‘s konstant.

!

. Elektronens bsglgelengde.
3. Planck’s konstant, bestemt ved sortlegemestraling.
hvilket er beskrevet i mvelsesvej}edningerne,aHMWﬂXZ.

Disse er alle beregnet som elevgvelser, og de udggr et

verdifuldt supplement til undervisningen.




2.2 Lidt om materialets anvendelsesmuligheder.

I sin helhed vil materialet kreve mindst 30 undervis-
ningstimer, og hertil kommer s& elevgvelser med forsgg

og computer.

Timefordelingen p& de enkelte kapitler vil sdledes kunne

se ud som fglgende:

, p. 1-19

Kap. 1 2 timer
Kap. 2 , p. 20-U3 4 timer
Kap. 3 , p. U4-3¢& é timer
Kap. 4 , p. ¥31-46 4 timer
Kap. 5, p.a3-13% $ timer
Kap. 6 , p. 139-212 4 timer

ialt 30 timer .

Eftercom store dele af kap. 1 o3 2 i forevejen er obli-
gatorisk pensum, n¥rmer man sig omfanget bévde 20 timer
for de gwldende vaig%rie_ emner. Kombineres dette med
elevguelserne i undervisningsforsggene og computersimu-
leringerne, s& er disse’s utraditionelle karakter vel-
egnetvtil at udggre det eksperimente]TeAIG timérs valg-

frie emne.

Materialet egner sig  imidlertid ogsd& til anvendelse i
mindre selvstandige.delé, der euvt. udggr fundamentet for
andre interesseomr&der; eksempeluié dele af faststoffy-

sikken eller erkendelsesteorien}
1 det fglgende vil vi derfor giQe nogle overordnede kom-
men tarer til forskellige, menwlangt fra udtgmmende, for-—

slag til s&danne delvice anvendéIser.

A) Er atomftyecikken i forevejen génnemg&et, kan kap. 1| og

2. med fordel springes over, dog undtaget kap. 2.1.95 om

.,}!'2



Bohr’s korrespondensprincip, der er vigtig for at forsta
sammenhzngen til den klassiske teori. Hvis kap. 5.2 om
.brintatomet senere skal gennemgds, kan det dog vare ngd-
vendigt ogsd at introduksere Sommerfeld atommodellen,
kap. 2.2, for at f& de 2 kvantetal (1,m) presenteret og

anskueliggjort klassisk.

B) Sigter formdlet mod en f}astsféf{ysigi anvendelse,
f.eks. mea materialet ahuendtrsom ¥o;udsatning for ha]ui
lederfysik, kan isar kap. 5.2, brintatomet, og kap. &,
erkendelsesteorien, udelades. Endvidere er kap. 4 om
kvantemekanikkens afrunding ikke strengt ngdvendig, og
kan derfor springes over, helt eller delvist - dette
gelder specielt for den sidste halvdel om middelvardier

og spredning samt Ehrenfest’s satning.

C) Et andet videregdende formdl, med materialet som
grundlag, kan wvzre erkendelsestecretiske problemer,
f.eks. EPR-paradokset, Aspect—-forsgget eller blot in-
determinismen i kvanteteorien. Heri er issr kap. 3, an-
vendt kvantemekanik, overflgdig.

Det vil igurigt her vare nemt at fortsatte den histo-

ricke linie, som materialet indeholder.

DY Af andre oplagte muligheder for anvendelse af materi-
alet i en wvideregdende sammenhwng, er som forudsatning
for molekylarfysik, atom— og kernefysik, og af eksempler
kan navnes molekylspektre, spin-teorien og finstrukturen
kernemodeller og henfald.

Disse kan alle bygge pd det i B) navnte grundlag. Det
vil dog specielt i atom— og molekylarfysiske sammenhange

vare ngdvendigt cgsd at medtage kap. 5.2, brintatomet.




Som afsluttende bemzrkning bgr det navnes, at dette ma-
teriale vil danne grundlag for en afprgvning overfor en
3.9 mat.fys. gymnasieklasse i Frederiksborg Statsskole,
hvor vi i perioden jan. — apr. 83 skal gennemfgre en 30
timers undervisning, der skal udgegre et 20 timers teore-

tisk og et 10 timers eksperimentelt valafrit emne.

4
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I tilknytning til elevhwftst er der udarbejdet 4 edb-
orogrammer, huis formil, som nevnt tidligere, er at let-
te elevernee tilegnelee af kvantemekanik. Dette sgges
opn&et ved dels at anuvende computeren til l@snirg &t
vanskelige matematicke prablemer ag dels ved
computersimulation 2af Fforskellige kvantemekaniske ef-

feiter. NDe fire edb-programmer (SUPER, SPALTE, BREND, &
k

OREITALY er skrevet i programmeringssproget pascal og

kgrer under coperativevstemet Concurrent CP/M. Desuden

anuvendes gratiksvetemet GIX. -ogrammerne er udviklet

r
til prug p& Regnecentralens Fartner og Piccoline. Neden-

for fgiger en detaljerst bheskrivelse at de enkelts
programmer . Diszze startes wed blot at indtaste pro-

Dette program superponsrer sinusbgiger af formen:

A (2m(x/x =Nt)* $) (3.1)
fivor .

A :cunp\s*ud{

Yoz S+CO(

\ = \>¢\3{\M‘5°LL

A = frekvens

t = 'tld, .

@t:{aviwskﬂdmng
Erugeren angiver tid, amplitude, cmlgelwngde, frekvens
og faseforskydring, hvoredfter programmet ved simpel sum-
mation udregner den resulterende Dglge som furktion af
stecet (%3, der gennemigber intervallet fra 0 til 100,



20 brugerspecificerede sinusbmlger.
' bglgelengden (X),

- spektret for den resulterende bglge.

'usikkerhedsrelation.

1 appendix angives en rakké eksémpiér

¥

Ved 'hjalp af SUPER er det mﬁ]igt at-sqperpohébefihdtil

Der resulterende-

bglge udtegnes pa computerens skarm,

Desuden udtegnes den resul terende ba#lge som funkt1on af
og denne figur er zkvivalent med den
Hensigten med at

fptbéducere'sﬁektret er at give eleverne en mulighed'fdr

 .at'erkende sammenhangen mellem .éted og’bﬁlgelangde (som

proportxona] med 'impUISén for stofbm]gefiLADette
skulle lette forstielsen af Heisenbergs
p&'brugeh af de

¥ire edbvprdgrammer. Nedenfor fmlger et eksempel pa en

c programkﬁrse! med SUPER.

‘ZERSémpeI:

CBUFERFOSITION AF SINMNUSBOLGER

Frogrammet sunsrpornerer
formen &sindz ' '
den resulisre
specificerer  t
belgeleng
Lger. Desy
trum.,

cantal zinusholioer:d - 203 =2
tid ,' T L =s00
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Dette program, der Timuierer
gksperiment f(ze e svhepdist Lka
reiike Bruct t1il demaonstratiansfarsgg vedrgrende

el
de enkelte zpalter = Abne ellsr lukkede.
Ekzperimentet bestd~ a4 en partikellancon, som ikbke kan

tustrerer hyooigheden med hwiltken partiklerne rammer
forskellige ocmrddsr af suxrmen, Histogrammet opypgges
zuccessivt  sidelsbencs med partikliernes registrering pa
shkrrmen,

I det efterfgigende Zives en beskrivelse af princiopperne

)

I,,° T,)-»Iz—rz‘rlﬁzcos(%ﬁ) (2.2)

[

o I, = (D*+(y-%4)°) (3.3)



d angiver spal ternes indbyrdes afstand, medens D
betegrer distancen fra spaiterne til skzrmen. y angiver
hvor p& skarmen partiklerneframmer. Det bgr bemazrkes, at
interferencen (sidste led i 3.2) forsvinder, safremt  en
Ltronens d9~Bngﬂie—b¢lgelangde

er af <stogrrelsesorden iD‘IGm, hvilket medfgrer en

o

af spalterne lukkes. E!

forswgsopstilling‘i nano-ma&lestok. Det dobbeltspalte-
eksperiment, som fremtrader pa& computeréns skarm, er
derfor en forstarrelse af celve eksperimebtet pad ca
10milliarder gange. I den aktuelle simulation er A =
06.25 nm, d = 0.2 nrnm, D = 0.4 nm. Skermen hvorpa
partiklerne registreres er i.U nm lang.

I forsgget med makroskopiske kugler findes den samiede

partike]intensitét ved simpé} addition af I1 og I,

Det pd computerens skarm wiste eksperinent har i dette
tilfelde realistiske dimensicner. '
De enkelte partiklers bane bestemmes af en ret linie

mellem en af spalterne ag et punkt pad skzrmen. Safremt

begge spalter er &bne  bestemmss den aktuelile
udmundingsspal te ved.  hijwlp at en uniform
tilfa]dfghedsgenerator. Det. punkt p& skarmen, hwvor

parfiklerne rammer, er givet ved tilfxidigt fordelte y-

verdier, hvis sandsynlighedsfordeling oer 1

overensstemmel se med med ligningerne (3.2 eltler (2.3)
alt efterzom, der er . tale .om elektroner eiler
makroskopiske kugler.

Idet (3.2) og (2.5 betragtes som sandsyniighedsforder
linger for v=yardierne udvikles en algoritme,som
genererer tilfazlidige tal i{y-verdier) i over-encstemmelse
med den givne fordeling.

Intervallet mellem v = -3 o0g y = +5 inddeles i 101
delinterva]ler, og for hvert at disse beregnes



fordelingsfunktionens vardi. Ved successiv summation af

disse vardier -opn&s den kumulerede for%elingsfﬁhktion,
der ehdelig normeres. Fesultatet heraf ér en taSel, der
giver relationen mellem en given y-verdi og 7

det tilsvérende punkt pa den kumulerede
fordelingsfunktion. Uniformt fordelte tilfzldige tal
(0.0 - 1.0) anvendes som indgange i den kumulerede sand-
synlighedsfordeling, og wvia tabellen findes de tilsva-
rende y. Herved genereres tilfeldige y-verdier, hvis
fordeling er 1 overensstemmelse med den givne inten-
sitetsfordeling. (2.2) eller (3.9). Simulationen foregdr
ved 300 partikler sendes fra en af spalterne til
skarmeh, hvor w-koordinaten registreres til brug for

udtegningen af histogrammet.

Eksempel :

GOBBELTSPALTE EWEFERIMENT

Programmet zirm

terar dobbel tepal te-

eksperimentet (== eisvhwefietl,
Erugeren har mu'ighed for at vel-
ge st udigre forzgget med mawro-
skopizue kugier eller elektroner.
Desuden kan hulierns abnes og luk-
kee mftar brugerens gnske.

Fartikeltwpe { i=kugle,Z=elektraon) ->Z
Suerete hul {1=8ben,2=lukkets =>i
Nederste hul (l=iben,2=lukketr ->1 -
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3.3 BR@ND-programmet.

I mods=ztning i potentialboksen er det yderst
vanéke]igt ét bestemme de tilladte enerqginiveauer og de
dertil hgrende bglgefuniktioner for et Dbregndpotential.
For at afhjzlpe dette problem har‘vi udviklet programmet
BR@ND, der heregner og .udtegner energispektret samt de
stationzre bglgefuniktioner for en en-dimendional enkelt-
eller dobbeltbraond.. ; |
Erugeren angiver gpotentialbrgndens dybdel(eV), breondens
bredde <¢m&lt i bohrradier) zamt (sdfremt der er flere
brgnde? bredden mellem de enkelte brende (ligeledes m&lt
i bohrradier). Desuden angives for hvilket energiniveau
:bmlgefunktionen_MHSkes udtegnret.
NédenfOP folger dels en gennemgang aft prcgrammets.mate—
matiske og Ffysiske ghyndiag og dels et eksempel p& en
kegrsel af programmet. »
Da pgtentia]brmndena energispelktrum er kontinuert for E
" > - ., s@ger narv&ﬁende crogram kun at finde dé diskrets
energiuaﬁdier for E . j De generelie lgsninger til

dern tidesuafthengige schrgdingeriigning kan skri-ves som

I

w (%) Acmkx + Bcoskxv indin for bvé'f\c{.tvj (3._5)

1

ulx)y: C exvp((bx) + DQ"lP (—(LX) \)den{or brq;\'\o(ev\ (3,@)

hvaor k ) (Zm(d’;‘:E) )"z | | - (3'7)

og . 2wm E )% : ’ (33)
pe (R |
. Enkel tbranden:
Hvis a og b betegner henholdsvis bregndens bredde og af-
standen mel!lem brgndene kan enkeltbrondens potential ud-

tryvkkes ved

V(’() =10 ~f-ov “%_‘:xé% ('5,‘1).
4’ on s )'2




Ud £

korntinui

Efter

motentia

der i

=) tigningerns - (2,43 il <
tetshetin-gelesrne  +fas fgdigende
se at oDrgn-dens energlspeltrum:

- = = §
GV samt
.
]

udtrwl i

(3.10)
(3.11)

simplificerse rceregningerne antages dobbel tbran-

ervegoe at vere uendelig holie. Potentialet far
s

for X‘—f"(‘**g)

o

o) for —.(a+g>(x (*bp:

L

P
@)

-_—

2

ur\

for ~3 ¢ %
for & 4% ¢ (ox})

koo (o‘r ~XZ(O\"’ %)

lgsning at schrodingerligningen

1 +&=:

tot(ka) + pfk tanh(pb) =0
ot (ka) + fp/k coH\((ﬂD) =0

B

(3.12)

for dette

(3.13)
(3.1%)

ticgeir on bestemmel se af dobbel tbrandens



ehergispektrum. ,

Energispektrene swarende til potentialerne (3.10) og

(3.13) bestemmes ved at lgse ligningerne (3.11), (2.12),

(3.14> og (3.15). Dizse -ligningér lgees numerisk ued

hjelp af fglgende iterative procedure (Newton—ﬁapheons
" metodey. Pa basi= - at pacsende initialvardier

:‘ ' S (1gsningsget) samt formlen

findes <successivt bedre approksimationer » til den

sande ' lgsning <(f betegner fuﬁktibnen, hvis nulpunkter,

mar sgger at findel. om konvergenskriterium anvendes

S
¥ L . . .
abs(y - ¥y » ml 0.001. De acceptablie energivardier findes

herefter ved at substituer de fundne Igsninger (k-

vardier) i udtrykket for k ¢2.3).

De til de indiuidue}le energiniveauer hgrende stationare
bglgefunkticner bestemmes- ued numericsk integration af
den tidsuafhangige 'Echrmdingerligning, der forinden

omskrives til

% 2m (g - - (3.16)
dxr = ®? (§°.E)“ |

I det konkrete tilfalde lgses (3.17) ved hjrlp af Runge-
Kuttas metode (af tredje orden? til Igsning af anden
ordens ordinsre di{¥erentiafiigninger (" = $+(x,¥)).

Princippet heri fremg&r af folgende ligninger
Gowy = Yor b (Gur £ (R 72k (3.7)

g‘ik *"Gl‘s (3"3)

’QZiZ
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T k{(kﬂ)%“)
H(xm%,‘swha’n*%k') (3.19)
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3.4 UREITAL-programmet.

Dette program udtegner prikkort over brintatomets elek-
tronfordeling i x=-z-planen. Formilet hermed er at
anckueligggre bglgefunktionen for et coulombpotential.

dbrugeren angiver hovedkvantetallet (n = 1 - 3), bane-

kvantatallet (1 = 0 - 2) samt det magnetiske kvantatal

m =0 - +/- 2), hvorefter programmet udtegner et

prikkort over atomets elektronfordeling. Punkttetheden
er direkte proportional med 53ndsynfighedén for at finde
elektronen. ‘

I det fglgende gives en prasentafian af principperne bag
ORBITAL-programmet samt et ekéémpé)vpé brugen af dette.
Det fysiske grundlag +For prggrammei er de komplette
lgsninger .til schrwdingebligﬁingén for en partikel i et

coulombfelt. Disse l@sninger kan skrives pa formen:

Khlm = in (v-) Ylm (e’(() o 63-20)
hvor : o |
. . - l +
R nl (Y) = Nv\ (ZZJ /V\a°5 {XP [.‘210‘(./26“’“)1 f:ni (ZZOY‘/nao)
| ' (3.21) o

og L

.- ™ L+1 (l—"'\v A ¢ . '
Voo = (I (S5 (| PT (28 xplimp)

zl,rl“ . o . _
Lh'”(;\")‘os PL ((536),, er henholdsvis de associerede la-
guerre- og legendrepolynomier, medens Nn)'er &N norme-—

ringskonstant:

22, \3 (n-L-1)] 2
vbJ“L= - { NG, ) Zn[(n+f)!]3 _ (3'23)

\

Ud fra bm]gefunktionens' radiatdel (1) <+a&s den radiaie

fordelingsfunktion

Dup(wlg@){’) | (3.24)

2 Y.



Tzom. er =ziledes définéret; aé r2 Rery  Zdr angiver
sandsyniigheden for at  Ffinde ﬂartikien i afstande mel-=
lem r ocg fr + dri. Med lTigning {5) som udgangspunhkt ud-
viklee en algoritme, =om genererer tilfazldige tal

{radier’, hwvis fordeling approksimerer den radiale for-
delingsfunktion

Fgr=t valges (1idt arbitrart) "cut-off"-radius uden for
hvilken der ukun er ringe sandsynlighed for &t traffe
elektronen. Intervallet mellem r = 0 og “cut-off"-radius
inddeles 1 i Slide}intervaKIer, og for hvert af disse
beregnes fo dH’l”Q’anL onens J&Fdl. Ued cuccess'ﬂ
sum%atién a% dizse u&rdiér opn&c den kumulhrede o

tingsfunktion, der endelig normeres. Fsesultatet heraf

|I|

er en takei, der giver relaticonen mellem en given radius
=g det tilsvarende ounict pé dan kumulerede
fordelingsfunktion. Uniformt fordeite tilfeldige tal
0,0 - 1.,0) apvendes som indgange 1 den kumulersde sand-
swnlighedsfordeliing, og via takellen findes de tiisva-

rende ragier. Herved genereres tiltazidige radier, hvis

delirng er i overensstemmel s med den radiale

rumlige fordeling bestemmes af

m

a

o
Ly
-h
c
e
=
~
-
Q
3
n
o
)
—
g

’ S

kugiefunkticnerne Tl aeealdy, hvie kvadrat angiver

= 1m
sandsynilgheden +or &t iretfe elektronen t et giwet rum-
vinkelelement. Programmet ORBITAL begrernser =sig i1
brintatomets elektronfordeling i m-z-planen. Koor-

dinaterne kan gerfor udirvitkes som

X = v |Y®p) eind
Z v lv(ef(f)'\z 05O

hvor 8 er uniformt fordelte ilfaldige vinkler, og p&

basis heraf udtegnes prikkort ocver elektronfordelingen 1

et orintatom.

2.5
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