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Introduction Générale

Introduction Générale

La mécanique quantique est la description du cotepmnt de la matiere dans tous
leurs détails en particulier de tout ce qui se @as$échelle atomique. Les phénoménes
sont décrits par la fonction d’'onde qui contienités les informations sur les particules
d’'un systéme et ses comportements suit I'équateoSchrodinger [15,16]. Cette équation
a été proposée par Erwin Schrodinger en 1926 petemgps apres l'invention par
Heisenberg de la mécanique des matrices.

L’étude quantique d’un systéme physique est bask sasolution de I'équation de
Schrédinger associée a ce systeme. Cette résohgigreut se faire exactement que dans
des cas trés particuliers ou I'Hamiltonien estisafiment simple pour étre facilement
diagonalisable. Dans le cas général, I'équatiosclerddinger est trop compliquée qu’on
puisse trouver les solutions sous formes analysigDans ce cas, on utilise des méthodes
approximatives qui sont nombreuses en physique tiguen [17]. Ces méthodes
d’approximations permettent d’obtenir analytiquemmeées solutions approchées, plus ou
moins proches des solutions vraies selon la qudét approximations et des calcules.
Plusieurs schémas approximatifs se sont apparuslereseres années pour calculer le
spectre d’énergie de I'’équation de Schrédinger peunombreuses fonctions potentielles.
Le but de ce travail est de résoudre I'équatiorsderdodinger dans I'espace euclidien 2D
pour un nouveau potentiel non central composé ttume de Kratzer et d'un terme
dipolaire, dans le cas de systemes 2D nous uftilisarséparation de variables et les
égquations de Mathieu pour la partie angulaire. @ul'abord rappeler, au premier chapitre
I'équation de Schrodinger stationnaire dans unrizecentral avec une bréve explication
pour les potentiels non-centraux. Dans le deuxiénagitre, on va étude la solution exacte
de I'équation de Schrodinger qui décrit la dynamigiun électron dans un potentiel de
colombien dans le premier partie et Ensuite unriitede kratzer dans le deuxiéme partie
a 2D, pour déterminer la solution radiale et lectjgeénergétique correspondant. Au
troisieme chapitre on va ajouter a le potentiekcapitre précédent un potentiel ionique
dipolaire (ou dipdle non pur), et ensuit résohdgliation de Schrddinger dans ce cas, afin
de calculer la fonction d'onde exacte et le spe&trergétique correspondant, ensuit une
discussion pour la dépendance des énergies auxngizes D, etDy,. Et enfin une

conclusion qui cléture ce travail.
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Chapitre | : Introduction a I'équation de Schrddinger et les potentiels
non centraux

[.1 Introduction

En physique quantique la particule est décriteyvee fonction d’'onde?(r,t) et
son évolution est donnée par I'équation de Schgitinl s’agit d’'une équation aux
dérivées partielles du premier ordre par rapportemps et de second ordre par rapport
aux coordonnées de I'espace [1], Il a été formulé fin de 1925 et publié au début de
1926 par le physicien autrichien Erwin Schroéding@®r Dans ce travail, nous nous
limitons a I'étude des notions de I'équation derB8dinger stationnaire dans un potentiel
central et ensuite une bréve explication pour tEergiels non-centraux qui peuvent nous
aider dans les chapitres qui vont suivre.

.2 L’équation de Schrodinger stationnaire

Nous avons vu qu’une particule quantique, qu'ethde sine particule dans une

expérience de fentes d’Young ou un électron daatsriie, est toujours décrite par une

fonction d’'onde. En général cette fonction d’onépehd de I'espace et du temps,

La densité de probabilité de trouver la particulee@droit, définit par le rayon de position
alinstanttest:

P(r,6) = |¥(r,0) (1.2.2)
Lorsque cette densité de probabilité ne dépendipasmps, on dit que le systéeme est dans
un état “stationnaire” [3].
En générale I'équation de Schrodinger d’un systquantique est donnée par [6] :

oY (T, 1)
Jt
Ou h est la constante de Plandk,est I'opérateur Hamiltonien associé a I'énergieuE d

ih = HY(%, t) (1.2.1)
system considéré qui est définit par la somme gesateurs d’énergie cinétique Et
I'énergie potentielle V :

H(%t) = B+ V(i t) (1.2.2)

On note ici que I'opérateur Hamiltonien dépond ddademps si les potentiels qui
entrent en jeu dépendent eux-mémes explicitememnerdps et lorsque I'opérateur (H) ne
dépend pas du temps, on est ramené par séparasoradables spatiales et temporelle a
une équation aux valeurs propres, appelée équadi@cthrodinger stationnaire. Par contre
si I'Hamiltonien est en fonction du temps, on e#lige de résoudre I'équation de

Schrédinger dépendant du temps. C’est le cas pamge lorsqu’'on traite certains
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problemes de maniere semi-classique ou quand alieéleffet sur un atome ou une
molécule d’'un champ électrique extérieur variabilest également parfois intéressant de
résoudre I'équation de Schrodinger dépendant duyoteméme si les potentiels ne
dépendent pas du temps. On peut citer entre desgsoblémes de calcul de coefficients
de transmission au travers de barrieres de poké§ritie

Donc pour définir la fonction d’ond#(r) d’une particule mobile dans un champ a

symétrie sphérique V(r), on doit résoudre I'équatie Schrodinger [5] :

A‘P+2h—T[E —V@)]¥ =0 (1.2.3)
Oum est la masse de la particuleVefr) I'énergie potentielle, avet est connu comme le
Laplacien de la fonctio®.
Le laplacienA dans les coordonnées cartésiennes a trois dinmsnsiécrit sous la
forme [9] :
92 02 92
A= Fehs 37 t52
Dans le cas des systemes conservatifs I'HamiltoHiele dépend pas explicitement

(1.2.4)

du temps, et la solutioH qui représente un état dynamique d’énergie biéeriaiinée E.
Y(r,t) = W(r)e &/ (1.2.4)
Ou ¥(r) est I'amplitude. Aussi biet# (r) il est dépend des coordonnées de I'espace de
configuration mais ne dépend pas du temps. Suastitiéquation (1.2.4) dans (1.2.1) nous
obtenons :
H¥(r) = E¥(r) (1.2.4)

H étant I'opérateur différentiel :
hz
H=--—4+V() (1.2.5)

Dont I'énergie potentielle V(r) ne dépend pas dugs.

Puisque le potentiel V dans I'équation de Schroelir{2.3) est central, c-a-d qu'il
ne dépend que de la longueur du vecfeet non de son orientation, ceci suggere qu’'on
peut représenter le laplacieh en coordonnées sphérique a la place des coordonnée
cartésiennes.

Le calcul deA en coordonnées sphérique s’effectue en utilisesmtekpressions
usuelles des coordonnées cartésiennes:

X = rsinf cos @ (1.2.6)
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y =rsinfsin¢g (1.2.7)
z=rcosf (1.2.8)
Avec0<r<o,,0<0<met0< ¢ <2m.

Donc I'expression de la place en coordonnées spleés’écrit comme :
10 d 1 0 0 1 92
= (y2— ) - 1.2.9
r2 or (r 6r> T 2 sing r2sin6 00 (sm o 69) r2 sin? 6 dp? ( )
Finalement I'expression de Schrddinger stationn@gngent comme:

hz
—5— A+ V)| ¥(r.0,9) = E¥(r,0,¢) (1.2.10)

On note ici que le premier terme dépend seulement, e qui nous donne un
certain espoir selon une approche basée sur laas@pades variables pour résoudre le
probléme en question.

A la lumiére de cette approche, comme une pren@tape, on écrit la fonction
d’'onde¥(r, 8, p)comme un produit de deux fonctions :

Y(r,0,p) =R(@)Y(O, ) (1.2.11)

Par une substitution dans I'équation (1.3.9), oraau

R (10,0 1 o .0 1 92 veol reyvee,
[_ 2m, <r2 or (r a_r) * r2sin 6 96 (sm ﬁ) * r2 sin? 6 d¢? ) * (r)] (rY(6, ¢)
= ER(r)Y(6, @) (1.2.12)
En divisant paR(r)Y(e, @), on obtient (aprés multiplication par r?):
1 9(, 02 1 a/. 0 1 92
ma—< = ) G V(T))] = Y@ ¢)sne [@ (im0 55) + —ew] ¥(6,9)
= cst (1.2.13)

On remarque ici que :

Le membre de gauche dépond seulement de la compasdiale (r).
Le membre de droite dépond seulement des compasamjellaire® et .
Pour des raisons physiques (quantiques), nousoésria constante de séparation C sous la

forme C=I(1+1).Ceci nous méne directement au systeme des égsdiiffiérentielles

suivant :
2
%(T : )R(T” T r2(E - V)R = 1L+ DR() (1.2.14)
Et:
1 |0 0 2
~ sin6 |96 (sm9%> sin@ dg? Y(6,9) =11+ 1)Y(6, ) (1.2.15)
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Avec (1.2.14) : est appelée I'équation radialel &.15) : est appelée I'équation angulaire.
D’aprés les expressions (1.2.14) et (1.2.15), lautsan de I'équation radiale dépond
évidemment du choix de V(r), mais I'équation angelast universelle et valide pour tout
potentiel central.

En mécanique quantique, dans I'’équation de Schgédiradiale qui décrit le mouvement
d’une particule non relativiste plongée dans urept¢| central V(r).

Mathématiquement, I'expression de Laplacien endmamées sphériques s’écrit comme :

:ii(rzi)+ 1 0(11196) _ 1 e 16(r 0)_ L .2.16)

r2dr\ adr) r?sin6db 90/ " r2sin200d¢p? r2dr\ odr) r2h?
Ou, nous avons utilisé I'expression suivante :
1 0 0 1 0?2
L? = —h? (smﬁ ) — (1.2.17)
sin 6 00 96/ " sin? 0 d¢?

Avec L : désigne le moment cinétique orbital.
A cet égard, il est connue que les fonctions pmpie I* sont des fonctions appelée les
harmoniques sphériqu&g* (6, ¢), ayant pour valeurs proprési(l + 1) avecl=1,2,... et
m varie entre-l <m <+l . Onadonc:
L2Y™(6,¢) = h21(L+ 1) Y™ (6,9) (1.2.18)

Ainsi I'équation de Schrédinger devient comme :
A2 (10 9 A2 1(1+1)
A iy 0 Rl
[ 2m, <r26r(r 6r>>+ 2m, 12 V@)

On voit queH——i(ii(rzi)>+h—zl(”1)+1/() ne dépond que de variable r

¥(r,0,¢) = E¥(r,0,9) (1.2.19)

2me \12 or ar
seulement, et donc I'équation de Schrédinger g'écri
h? 102 n? 1 + 1)
2m,r or?  2m,

+ V()| R (1) = ERp (1) (1.2.20)

Maintenant, si nous poson$,; = rR,;(r) La fonction S,;, vérifie alors I'équation
différentielle :
h? 02 h? l(l+1)
2m, or?  2m,

V(r)] Sni(r) = ESp (1) (1.2.21)

On remarque ici que cette équation a la forme que pn systéme unidimensionnel sauf

2
gu’a I'énergie potentielle V(r) s’ajoute le ternqe—l(“r )

que I'on peut appeler terme de

force centrifuge et qui s’annule pau« 0.



Chapitre | : Introduction a I'équation de Schrddinger et les potentiels
non centraux

1.3 les potentiels non-centraux

Dans le cas ou la particule se déplace dans umtEit@on central, c’est mieux
d'utiliser le systtme de coordonnées sphériquegis(tdimensions) pour résoudre
I'équation de Schrodinger.

Une question pertinente a été posée d’'une facamaligt : qu’est ce qu’un potentiel
non central Pour répondre a cette question il faut définir déeptiel central. En bref, le
potentiel centralV(r) est un potentiel qui ne dépend que de la distarecd’origine des
coordonnéesPar conséquent cette définition nous permet de glie le potentiel non
central est une fonction qui dépend du raypode I'angle polaire @, et ou bien I'angle
azimutalp a 3D.La dépendance du potentiel non ceni@l 8, ¢) en trois variables nous a
conduit d'étudier I'équation de Schrddinger en domnées sphérique pour donner au
lecteur au moins une idée sur ce qui viendra dasslite de ce chapitre introductifans
ce systeme nous avons établi la forme généraléHdenlltonien pour une particule de
massean et d'impulsionp en mouvement dans un potentiel de type non cevifrd, ¢), et

indépendant du temps, donc I'Hamiltonien s’écriista forme :

PZ
= 1.3.1
H=——+V(r,6,¢) (1.3.1)

1.3.1 Exemples pour des potentiels non centraux

Il existe différentes types des potentiels nonreemnt dans les littératures qu’ils ont
été étudiés en utilisant la méthode de séparatowadable. Parmi lesquels on peut citer
guelques potentiels :

» Le potentiel de Makarov :

Le potentiel de Makarov est I'un des problemes potiétre résolus analytiquement en
mécanique quantique et peut étre utilisé pour tEcdés molécules comme le benzéne et
des interactions entre des paires de noyaux dé&rEre coordonnées sphériquds,

potentiel de Makarov est défini commig)][:

V(r,6) = a+ b + ccosé@
Ny = r 12sin?0 r2sinZ0

» Le potentiel de Hartmann :

(1.3.2)

Le potentiel de Hartmann est I'un de ces problepafaitement solublese potentiel de
Hartmann est le potentiel de Coulomb entouré d'atergiel carré inverse en forme
d'anneauHartmann avait envisagé a l'origine, en 1972, diétde potentiel des molécules

en forme d'anneau. En coordonnées sphéritpipstentiel Hartmann est défini padq] :
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2
V(r,8) =V, <2r° T—°> (1.3.3)

r  rZsinZ@
Ou le minimum du puits potentigh, et la distance radialg.

» Le potentiel de Hautot :
V(r,0) =V({r) + @ (1.3.4)

Avec f(0) peut avoir au moins trois expressions differergasfonction de 6 a trois
dimensions, et de sept expressions si elle est@x dimensions [23].

» Le potentiel de kratzer en forme de double anneau :

Les potentiels de type Kratzer ont joué un roledrtgnt dans I'histoire de la chimie
moléculaire et quantique et ont été jusqu'a présgement utilisés pour décrire la
structure et les interactions moléculaires. Enoraide son importance dans le domaine de
la physique moléculaire, le potentiel de Kratzéaial'objet de nombreuses études depuis
son introduction par Kratzer en 1920. Les énerdeesgibration central&,, ; et les énergies
de vibration non centrale®, ,, des eétats moléculaires diatomiques jouent un role
important dans I'étude des états et des strucileesgibration des systemes diatomiques
[12].

En coordonnées sphériques, le nouveau potentiplopéode type Kratzer en forme
d'anneau double, qui décrit le mouvement de ratatan-central des molécules, est défini

comme suit [12] :

1 2
V(r,9)=—2De<rr—e——re—>+ b__,_ @ (1.3.5)

r2sin28 1r2cos?6

Ou D, est I'énergie de dissociatiop,est la séparation internucléaire a I'équilibreg etb
sont les paramétres sans dimension, respectivement.

» le potentiel oscillatoire pseudo-harmonique en form d'anneau :

Les potentiels moléculaires en forme d'anneau sl@st potentiels non centraux,
composés de potentiels d'oscillateur harmoniqueérgpies et d'autres potentiels
supplémentaires. De telles fonctions potentielleavpnt étre utilisées pour décrire un
modele moléculaire en forme d'anneau (comme le dmnmoléculaire) et l'interaction
entre le noyau déformé. lls sont largement utilisgschimie quantique et en physique
nucléaire. Ces derniéres années, l'effet relagvidts microparticules dans les champs
potentiels de I'oscillateur harmonique non sphérigususcité un vif intérét en physique et

des résultats significatifs ont été obtenus. Saeri®l est composé de la superposition
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entre le potentiel de l'oscillateur harmonique e$ gotentiels de fonction de puissance
négatifs, puis de quatre fonctions potentielless pleux termes de potentiels non centraux.
Son expression est [13] :

K A b ccos?6
— 23 7 1.3.6
V. 0) 2r +r2 +r2 sinZ 0 +r2 sinZ 0 ( )

OuK, A b, c est des parametres réels sans dimension.

Il'y a aussi beaucoup de potentiels non centralir Reux intéressés dans ce
domaine, nous leur rappelons certains d'entre poxentiel d'oscillateur non sphérique en
forme d'anneau, le potentiel radial de Killingbgaks potentiel non central, potentiel
d'écharpe trigonométrique et potentiel trigonoméei de Poschl-Teller, harmonique
annulaire non sphérique et potentiel de Coulombdiands, Yukava potentiel dépendant de
I'angle, nouveau potentiel dépendant de I'angtednit par Berkdemir et Zhang et Huang-
Fu, potentiel non central dépendant du temps, fietede Smorodinsky-Winternitz
modifié, Oscillateur harmonique a double anneau|%t].
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Chapitre Il
Solution exacte de I'équation de
Schrodinger avec le potentiel de

kratzer a deux démentions




Chapitre 1l : solution exact de I'équation de Schrdlinger avec le potentiel
de kratzer a 2D

[I-1 Introduction

En mécanique quantique, le potentiel central de gatzer que nous considérons
dans ce travail joue un réle important dans la digtson des atomes des métaux alcalins
guelconques, composé de (Z) électrons. On peust affirmer que (Z-1) électrons
constituent une structure stable d’un gaz noble ¢gample, les deux premiers électrons
du Lithium forment la couche de I'hélium). Ou I'éteon optique (le dernier électron étant
faiblement lié au noyau de I'atome) est protégéayau par I'effet d’écran des autres (Z-
1) électrons, c’est-a-dire que le champ dans leduset meut est créé par un systeme
beaucoup plus complexe de charge I'échelle micpigoe, tels que la physique atomique
et moléculaire et la chimie quantique [PRans ce travail, on va étude la solution exacte de
I'équation de Schrddinger qui décrit la dynamiquendélectron dans un potentiel de
colombien dans le premier partie et Ensuite unriitede kratzer dans le deuxiéme partie
a 2D, pour déterminer la solution radiale et lectigeénergétique correspondant.

[I-2 Solution exacte de I'équation de Schrddingergec le potentiel coulombien a deux
dimensions :

L'atome d'hydrogene est le nom qui donné au systamosé d'un électron de
massem et chargee, et un noyau chargé positivemea} §itué a I'origine du systeme de
coordonnées. La force centrale entre I'électrde Bbyau est déterminée par la fonction de
potentiel de Coulomb attrayante [18].

1 e?

4rteg 1

V() =— (1.2.1)

L'atome d'hydrogéne dans un systéeme tridimensicaj@ié un roéle central dans la
formulation venu t6t et développement de la méaaniguantique et fait maintenant partie
du programme standard de physique de premier ayotierne. Si le mouvement circulaire
de I'électron autour du noyau n'ont pas une osgpterique comme un satellite autour de la
Terre, alors ce systeme est appelé I'atome d'hgdeofpidimensionnel. Nous aimerions
souligner que "2D" dans le nom "atome d'hydrogébé 2souligne seulement que le
mouvement de I'électron datome d'hydrogene est en mouvement incessantiradto
noyau chargé positivement. Ce systeme n'est pasldi3 un sens strict que tous les
champs, y compris les champs électromagnétiquesssiém de photons, moment

angulaire, et spin ne sont pas confinés dans tm[p&].

Les états propres d'un atome d'hydrogene 2D soatitglépar I'équation de
Schrédinger en coordonnées polaires [18].
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Chapitre 1l : solution exact de I'équation de Schrdlinger avec le potentiel
de kratzer a 2D

Dans cette partie, nous essayons d’étudier le peteentral de type coulombien a
deux dimensions a travers la résolution exactéédgiation de Schrodinger (indépendante

de tempe) a 2D:

hZ
[— T A+ V(r)] ¥(r) = E¥Y(r) (1.2.1)

Ou Le potentiel entre le proton et I'électron estige par le potentiel coulombien :
2

V(r) = —67 (11.2.2)

q3

4TTE

Avec :e? = gtk =
EtqZ : est la charge d’électron.

Le laplacienA dans les coordonnées cartésiennes s’écrit sdose [8] :

92 92
=+ 11.2.3
M=ot 37 (1.2.3)

\
=<

Figure 11.2.1 Charge ponctuelle en coordonnées polaires

En raison de la forme du potentiel et puisque rtoasgaillons avec un systeme 2D, nous
pouvons traiter ce probléme en symétrie polairg fagquelle 'opérateul s’écrit [9]:
2 10 1 092
= — 11.2.4
6r2+r6r+r2692 ( )

Avec:0 < r < «etl < 6 < 2m.

Ainsi nous écrivons I'équation d'onde comme suit :

h? aZ+1a+1 02
or?2 ror 1?2002

) + V(r)] ¥(r,0) = E¥(r, 0) (1.2.5)

2m,
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Chapitre 1l : solution exact de I'équation de Schrdlinger avec le potentiel
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2
En divisant cette équation F(&F Zin ) nous obtenons :

92 10 1 92 2m,
- — = 11.2.6
Karz to—t 692> V(r)] W(r,0) = (11.2.6)
Et ensuite, on multiplie 'équation (I1.2.6) paf) nous obtenons donc :
rza—z + ri + 6—2 _2me r2V(r)|¥(r,0) = — 2me r2E¥(r,0) (1.2.7)
or?  or 002 h? ’ h? ’

On remarque que les opérateurs comportent soitdedonnée r, soient la coordonrge

mais elles ne sont pas mélangées. A partir de ostat on peut écrire une solution du
type [19]:

Y(r,0) = R(r)®(0)

Dans ce cas, I'équation devient comme :

2 2

<r2 % + r% + %) - 2;;6 r2v ()| R(r®(8) = — 2;;6 r2ER(r)®(0) (11.2.8)

Ou bien sous la forme suivante :
2 2
< 2(6) 2 R(r) +r®(6) aR(r) R ;;(29)> - 2;;6 r2V(r)R(r)®(6)
- 2;1';9 r2ER(r)d(0) (11.2.9)

En divisant cette équation Qa’r(r)cb(e)) nous obtenons :

1 92 a m, 1 9%2d(9)

En effet, la partie de gauche ne dépend que déa partie droite que d& donc le tout est
constant, puisque cette équation doit étre valgixdques soient . On obtient ainsi deux
égquations, une radiale et une angulaire. En &juhtion radiale et angulaire représente les
égquations aux valeurs propres.

A solution de la partie angulaire:

2
_%%: m? (11.2.11)

Alors :

920(0)

57 +m?®(0) =0 (1.2.12)
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Chapitre 1l : solution exact de I'équation de Schrdlinger avec le potentiel
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La solution de I'équation est de la forme suivadi

®(0) = Aei™? (1.2.13)
Ou A est une constante a déterminer par normalisatjui peut étre déterminé par la
condition de normalisation suivante [19] :
21 21 21

f d(0)P(0)'do =1 = f Aelmid pAe~imufdy = 1 = Azf do=1=
0 0

1 1 .
A=—= P(0) = —eimb ; =0,41,42,+3 ... (11.2.14)
PO =t =0t
B solution de la partie radial :
Ona:
1 02 0 me ,
- 11.2.15
R (r 372 +7r >R(r) + (E V(r))] m? ( )

Qui peut réécrit comme :

2 2
R(lr)< a_+raa)R(r)+2f%r2 <E+67>] =m? (1.2.16)

En divisant cette équation p&rat multiplie paR(r), nous obtenons :

02 N 10 L 2me 2m, E < e?
or?2  ror h2
9> 10 m? 2mge® 2m,E
—t— +
or2 ror r2 h2r h2

2
R(r) = —ZlR(r) (1.2.17)

]R(r) =0 (11.2.18)

Ou bien simplifié comme :

62+16 m? 2m.e? 2m,E
or2 ror r2 h2r h2

]R(r) -0 (11.2.19)

Afin de résoudre cette équation, nous utilisorcheEngement de variable suivant :

2
p=lia= g |[JHE (11.2.20)

a’ mee?’ me*

L’équation (I.2.15) se transforme a :

1 az+ 1 0 m? 2mge? 2mE
a?dp? a’pdp a?p?  hlap h?

]R(p) =0 (1.2.21)
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Chapitre 1l : solution exact de I'équation de Schrdlinger avec le potentiel
de kratzer a 2D

Et ensuite, on multiplie I'équation (11.2.21) par], nous obtenons donc :

Gk 1 0 ) 2 2m,a’E
_m oy Me€  ZMe® Bl p(p) = 0 (1.2.22)
ap? pap p? h%p h?

Que peut écrivons cette eéquation a la forme sugvant

—+-————+-——K?
dp* pdp p* p

Maintenant, pour arriver a une équation différdlgieonnue, on utilise la transformation

R(p) =0 (11.2.23)

[62 19 m? 2

suivante:

R(p) = p*e PP f(p) (11.2.24)
Ou, Bdes constantes qui déterminés a plus tard.

Avec la premiére et la deuxieme dérivée comme: suit

d;;_;p) e Bp[d];;p) (__ﬁ)f( )] (1.2.25)

Et:

d*R(p) _ 1) | af (p) 28
i =Pt BP[ o (7—2ﬁ)—p+( =D = =+ p f(p)] (112.26)

En remplacant les équations (11.2.24), (11.2.25)(é2.26) dans I'équation (11.2.23), on

obtient I'équation différentielle de la fonctiorstantef (p) suivante :

d? (2/1 1) AA—1) — ml+/1 2-218-8
d

—+ (-2
d 2 2
P o P P (11.2.27)

Pour d'atteindre une équation différentielle conmmemet les conditions suivantes :

K2+,82]f(p)

AMA—1)—m2+21=0etf%=K?2 (11.2.28)

Ou les valeurs dg, a partir de la premiere condition de (11.2.24ntsdonnées par:

|A| = |my| (1.2.29)
Par un choix adéquat pour la valeurdéans (11.2.29), il est remarquable de noter que la
fonction f (p) doit étre non singulierep = 0 ce qui implique alors que la valeur acceptée
deX est [17] :

= |my| (11.2.30)
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Chapitre 1l : solution exact de I'équation de Schrdlinger avec le potentiel
de kratzer a 2D

A ce point, I'équation (I1.2.27) devient comme :

d? 21+ 1 d 2-218-p8 B I1.2.31

Pour simplifier I'équation (11.2.31), on multipleette équation par, nous obtenons:

2
[ dd2+(2/1+1—2[3p)—+2—2,w B]f(p) =0 (1.2.32)

A ce stade, selon le changement de variable suiydnt 28p) dans I'équation (11.2.32)

qui nous conduit &Z = 2Bdp) pour obtenir:

2

[Z(Zﬁ) 7zt @A+ 1= Z)(Zﬁ)% +2—2A8 — ﬁ]f(z) =0 (11.2.33)

En divisant cette équation p@jf) nous obtenons :

d? d 2-21-p8
Zﬁ+{(21+1)—Z}§+T

Maintenant, afin d’avoir une solution de type paygmale pour I'équation (11.2.34), il faut

f(Z)=0 (11.2.34)

exiger et imposer les conditions suivantes sucoesficients de la fonction d’'ond&Z2) :

2-228-8

u=2»>retn, = 25 (11.2.35)
Oun est un nombre entier non négatif.
En substituant (11.2.35) dans I'équation (I1.2.3d), obtient :
2
Zo—z+ ((+1) - Z) Iy nr] F(Z2)=0 (1.2.36)

Dont la solution de I'équation (I1.2.32) est de d¢yponfluent hypergéométrique sous la

forme suivante [20]:

f@Z)= 1F(-n,(@+1),2) (1.2.37)

2-218-8
28

obtenir 'expression du spectre de I'’énergie comme:

Maintenant, selon la condition(n,, =

) et les valeurs dé1) et(f) , on peut

4 2h%E
2 _ g2 _ 2= 11.2.38
B 2n, + 21+ 1)2 K meye* ( )
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Chapitre 1l : solution exact de I'équation de Schrdlinger avec le potentiel
de kratzer a 2D

Alors I'expression de spectre énergétique est dopaé :

g 3 —2m,e*
T B2 (20, + 22 + 1)2

Donc, les valeurs propres énergétiques explicitesespondantes a notre systéme sont

(11.2.39)

données par:

—2m,e*

_ 11.2.40
En,m, h2(2n, + 2|m;| + 1)? ( )

On posen = n, + |my|

Donc, I'expression de spectre énergétique peutiteé&ous la forme:

-2
| [ ameon? | B2 1 (1.2.41)
En—‘[<2mqu m)(”*z)]

Revenant a I'ancienne variable, la solution radiiesystéme devient comme:

R(p) = p*e P f(p)
A

= R(r) = (g) e @ F ) (11.2.42)

Avec :

2Pr
f(r) =C1F, (—nr, @1+ 1),7)
Alors la solution de notre systeme est donnée par :

R(r) =C (%)A e P@) F (—nr, (21 + 1),%) (11.2.43)

Ou C est la constante de normalisation, qui peut é&terchiné par la condition de

normalisation suivantf|¥(r, 8)|? rdrd6 = 1, alors:

+ 00

an IRM)|Prdr=1 (1.2.44)
0

Donc I'équation (11.2.44) peut étre réécrite comsné :

2

2 f ‘c (g)A e P@ LR (—nr, 21 + 1),%)
0
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Chapitre 1l : solution exact de I'équation de Schrdlinger avec le potentiel
de kratzer a 2D

Qui peut aussi étre réécrite comme :

400
—2fBr
Zn.lcha—Zlf r21+1eT
0
Selon la relation entre le polyndbme de Laguerre l&t fonction confluente

F, (—nr, 21+ 1),%)|2 dr=1 (11.2.46)

hypergéométrique [20] :

(n+u)!

LY (2) = T 1Fi(—n, (u + 1),2) (11.2.47)
Donc :
2By  (n, +21)! 2Br
L%i( a >= izl 1 (_"r’ @2+ D’T) (11:2.48)

Ainsi, I'équation (I1.2.46) devient comme:

+00
anza_uf T ((n”izz’i)!)@ (2§r>|2 dr =1 (11.2.49)
Qui peut simplifier comme suit :
o mt2A N2 28| 1281\
2m|C|2a-2A (m) f riteme | ()] ar =1 (11.2.50)
0
Maintenant selon le changement de variables su'[%anut 2Bp = for =r= %Z =dr =

%dz] et 'égalité de polynbme de Laguerre :

400
Z,Tlclza_za(%ff (% )z“le_czf( )iz | (55 )dZ_l (11.2.51)
0
On peut réécrit cette équation sous forme :
n 240 \2 a2 2
zn|C|2a—“(m) (ﬁ) sz’1+1e_Z|L${l(Z)| iz =1 (11.2.52)
0

Et la propriété d’identité de polynéme de Laguese[21]:

+ 00

f q*+le [k (q)]*dq = W(an +k+1) (11.2.53)

e
0
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Chapitre 1l : solution exact de I'équation de Schrdlinger avec le potentiel
de kratzer a 2D

Alors :

+0oo

+ 22)!
f ZZA+16_Z|L%};(Z)|2 d7 = (nrn—')(zm +21+1) (1.2.54)

e
0

Maintenant I'équation (11.2.52) devient comme:

220 \? 2242 (. + 22)!
m) (%) M(an +21+1) =1 (11.2.55)

2mlClPa~? (
n,!
Donc la constant de normalisation peut étre écoreme suit :

1/2

(ny +22)! (11.2.56)
n! (2n, + 21+ 1)2n

C=[a@p?ten]

Finalement la solution explicite de I'’équation dedixnensionnelle de Schrédinger en
présence d’'un potentiel central de type couloml@snhdonnée par fonction normalisée

suivante:

Y(r,0) = R(r)®(0)

— W(r0) = C (E)A e @ |F, (—nr, (u+ 1),% L gimo (1.2.57)

)=

Ou bien sous la forme explicite suivante :

. G et 1P pry o el 2B\ 1,
¥(r,0) = [a @25 2] [nr!(2n+2/1+1)2n] @ O () () e (1:2.58)
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Chapitre 1l : solution exact de I'équation de Schrdlinger avec le potentiel
de kratzer a 2D

[I-3 Solution exact de I'équation de Schrodinger agc le potentiel de Kratzer a 2D :

Aujourd’hui, le potentiel kratzer apparait dansedlsrzdomaines de la physique et de
la chimie tels que les interfaces moléculairesidsstliquides et la thermodynamique, la
physique chimique et la chimie quantique. Le pagbrkratzer est parmi les potentiels

physiques les plus attractifs. Terme carré inversplus de potentiel de coulomb commun
[71.

Dans ce travail, nous présentons un traitement tiquen rigoureusement mathématique
d'un mouvement non-relativiste deux dimensionneund’électron dans potentiel
(V(r) = dr—ezz — Zriz) qui est connu sous le nom de potentiel de Krg#der

Le potentiel kratzer contient a la fois une parépulsive et une attraction longue
portée. La superposition de ces parties produitpouhe efficace. Comme on le voit, a
faible distance ce potentiel est singulier (adime V (r) va a l'infini), il est répulsif a ce

point et a grande distan®(r) va a zéro.

1.5 T T T T T T T
— Kratzer potential
10 |- R

0s -

0.0

n 2 4 6 X 1

Figure 11.3.1 Représentation du potentiel de kratzer.

Dans cette partie, nous allons en résolvant I'égnatcalaire du Schrodinger avec
la présence de potentiel de Kratzer a deux dimeagiour calculer la fonction d’onde et le

spectre énergétique correspondant a ce systeomeme il a été déja mentionéguation
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de Schrddinger a deux dimensions pour une partgxadaire évoluant dans un potentiel
central de type Kratzer est donnée par :

hZ 2 d 2
A _%J’riz ¥(r,0) = E¥(r, 0) (1.3.1)

2m,

Ou, nous travaillons toujours avec un systeme d& denensions, alors :

2 2
a9 1o, 10 (11.3.2)

a2 ror 72062

Donc :

A BTt R A = 11.3.3
2m, 6r2+r6r+r2 06?2 T2 ¥(r6) = E¥(r,8) ( )

h? <62 10 162> ze? de?

A ce stade, on va utiliser la séparation de fomctionde en deux parties fonction radiale

et angulaire comme suit:

¥(r,0) = R(r)®(6) (11.3.4)

Donc I'équation (11.3.3) devient comme :

h? 62+16+1 92 Z€2+d€2R O(6) — ER(11(6 (11.3.5)
2my,\or? ror 1r2002 r r2 (r)®(0) = ER(r)®(6) ..

h
2m,

En divisant cette équation p(&F i ),(R(r)d)(e)) et multiplie par (f), nous obtenons :

[( 92 10 1 62> 2myze? 2m,de?

2m,
m+;a—r+r—2692 Py - PP ]R(T‘)CD(G) = —?ER(T)CD(G) (”36)

Ou bien nous réécrivons cette équation comme ¢a :

1 , 0° N ] R +2me 5 E_i_ze2 de?
R(7) "oz or ) n | r r?

Maintenant, on a deux partie dans I'équation ud&lk&t une angulaire, avec les deux ne

_%_62;;(29) Cest (13.7)

dépend pas de méme variable.

A solution de la partie angulaire:

2
_$a aq;(ze) —m? (1.3.8)

1 .
= d(0) =\/ﬁelml9 ;m;=0,+1,42,+3 ...
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B solution de la partie radiale:

1 , 07 N 0 ROr) 4 2 Me o (g ze? de?
R(r) arz "or ) r r?
En divisant cette équation p&rat multiplie paR(r), nous obtenons :

2
[(:_:2*1 a>+2;;e <E+Z:i—dri>]R(r) _m—le(r) (1.3.10)

ror

= m? (1.3.9)

Ou bien sous forme :

92 190 m? 2myze? 2m.de? 2me
- 4t - = 11.3.11
[67‘2 + ror r? h2r h2r? ] (=0 ( )
Pour résoudre cette équation, nous utilisons méraegement de variable qui utilisé dans
la partie précédente:

T h? 2h2E

p=—a=——s;K= |[———
a’ zm,e?’ mz2e*

L’équation (I1.3.11) se transforme comme suit :

2 2 2 2
[1 0 1 0 my 2mgze* 2m.de* 2m,E R(p) = 0 (11.3.12)

———t = + - +
azdp?  alpdp a2p? h2ap h2a2p? 72

Et ensuite, on multiplie I'équation (11.2.12) par], nous obtenons donc :

9> 10 m? 2myaze® 2m,de? 2m,a’E
VR YA - = 11.3.13
op? + pop p? + h2p h2p? + h2 ]R(P) 0 ( )

Qui peut étre réécrit comme :

02 10 m{ 2 2mgde* .
— 4yt _Zerm = 11.3.14
[apz Yoot K ]R(p) 0 ( )

Zmede

On pose que m'? = + m?, I'équation (11.3.14) se transforme a :

[62 19 m| (11.3.15)

— 4+
dp* pop p* p

Maintenant, pour arriver a une équation différdlgieonnue, on utilise la transformation

suivante:

R(p) = pe PP f(p) (1.3.16)
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Chapitre 1l : solution exact de I'équation de Schrdlinger avec le potentiel
de kratzer a 2D

Avec la premiére et la deuxieme dérivée comme: suit

d’;_;p) " [d (_ ~8) 1) (11.3.17)

Et:

R (p) 1) af ), 226
= ﬁp[ TP+ (L)L (Sa-n- 2 f(p)] (11:3.18)

En substituant les équations (11.2.15) et (Il.2.1&ns I'équation (11.2.13), on obtient

I'équation différentielle de la fonction restarftgp) suivante :

(11.3.19)

a <Q_ 26 + 1) AA1-1) - ml+/1 2—2/1[3 p

e = ; K2+ﬁ‘f(p)=0

On va utilise les conditions suivantes, pour diathee une équation différentielle connue :

AA—1)—m'?+1=0etp?=K?

Ce qui nous mene aux résultats suivant :

1 2
A =5 (F4my) = £imy
B=K
Puisque nous demandons que la foncifgp) doit étre non singuliérep = 0, ce qui

implique alors que la valeur acceptéeidsst :

A= +|m] (11.3.20)

A ce point, I'équation (11.3.19) devient comme suit

d? N (2,1 +1
dp? P
Qui cela peut étre réécrite aisément sous la fodiag@res multiplitation cette équation

parp :

d 2-28-F]. . _
~28) -+ T]f(p) o (11.3.21)

d? d
[Pd—pz+(2/1+1—2,3,0)%+2—2/13—ﬁ]f(p) —0 (11.3.21)
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Toujours dans le contexte de résoudre I'équatidférdntielle (11.3.21) on pose la
transformation suivante(Z = 28p) dans I'équation (11.3.21), qui nous conduit a
(dZ = 2Bdp) pour obtenir :

2
[Z(Zﬁ) % +(A+1- Z)(Zﬂ)% +2—21a— a] fF(Z)=0 (1.3.22)

En divisant cette équation p@p), nous obtenons :

d? d 2-21-p8
Zﬁ+{(21+1)—Z}§+T

Maintenant, afin d’avoir une solution de type palgmale pour I'équation (11.2.21), il faut

f(Z2)=0 (1.3.23)

exiger et imposer les conditions suivantes sucoesficients de la fonction d’'ond&Z2) :

2-218-R
u=2»>etn, = T
Oun, est un nombre entier non négatif.
Donc, I'équation (11.3.23) devient comme :
d? df
[zﬁ Hurn -2+ nr] F@) =0 (113.24)

Tel que la solution de I'équation (11.3.24) esttgipe confluent hypergéométrique sous la

forme suivante:

f(Z) = 1F1(_nr' (.u + 1)'2)

2-2A8-B
2B

obtenir 'expression du spectre de I'’énergie comme:

Maintenant, selon la condition(nr = ) et les valeurs d€l) et(8) , on peut

4 2R%E
2 _ — g2 _ """ 11.3.25
g 2n, + 21+ 1)2 K mz2e* ( )

Alors I'expression de spectre énergétique est dopaé :

—2mz2e*
= 11.3.26
Enimy h2(2n, + 21+ 1)2 ( )
Ou bien sous la forme explicite suivante :
_ 2,4
Enm, = A (11.3.27)

h2 <2nr +1+2 /m’f)
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Avec :

2m,de?
2 _ e 2
mp=——m— + m}

Finalement, I'expression de spectre énergétiquegécrite sous la forme:

_ 2,4
_ 2mez”e i (1.3.28)
2
h? (an +1+ \/% + 4m12>

En,ml

Oun =n,+ ||ml||

Donc, on va revenant a l'ancienne variable, poda ¢& solution radiale du systeme

devient comme:
R(p) = p*e PP f(p) (11.3.29)
Ou bien comme suit :

A

= (1) 4@ 11.3.30
R = () e Mafm) (11.3.30)
Avec :
, 2Br
fr) =C' 4R, (—nr, 22+ 1),7)
Alors la solution radiale du systeme est donnée par

4 r 2Br

@ |p (—nr, (21 + 1),7)

R(r) = (2) (11.3.31)

Ou C’ est la constante de normalisation, qui peut @#eerminé par la condition de

normalisation suivantg|¥(r, 8)|* rdrdé = 1, alors:
+00
2nf IR(M)|>rdr =1
0
Donc la condition de normalisation peut étre rééaomme sulit :

+00 2

@) F, (—nr, 1+ 1),%) rdr =1 (1.3.32)
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Qui peut étre aussi réécrite comme ca:

+0oo
—2fBr
ancllza—zﬂ.f r21+leT
0
Selon la relation entre le polyndbme de Laguerre l&t fonction confluente

F, (—nr, 21+ 1),¥)|2 dr =1 (1.3.33)

hypergéométrique :
|
L3(2) = @ 1Fi(—ny, (u+1),2) (1.3.34)
Alors :
2y (n, +22)! 27
27 _ _ 2pr
L”T( a )‘ n, 1221 1F1( nn, 24+ 1),— ) (11.3.35)

Donc, I'équation (11.3.33) devient comme:

+0oo
n2g-2A [ pea+t =2pr
27|C'|%a e a

((nnrlei)!)% (25 r)|2 dr =1 (11.3.36)

Ou bien peut étre simplifié cette équation comme ca

+0oo

27|C' |)2a~2t ((7:1;_22’1/'1))21 rei1g T |2 (for)rdr -1 (1.3.37)
0

Maintenant selon le changement de variables su'[%anut 2Bp = for =r= %Z =dr =

%dz] et 'égalité de polynbme de Laguerre :

nA 240 \2 [ pa —Zﬁ(_ )
2m|C"[2a~2t (m) f (ﬁ z) s R (o )dZ -1 (1.3.38)
0
On peut simplifié I'équation (11.3.38) comme :
n 220 \2 a2 2
2m|C'|2a~2* (M) (ﬁ) f ZPH e~ Z| 2N ()" dzZ = 1 (11.3.39)
0

Et la propriété d’identité de polynéme de Lagué?d:

(n+ k)!
n!

f g te Lk ()% dq = Cn+k+1) (11.3.40)
0
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Alors :

+0oo
f 724+102| 120 (7)|" dz =
0

W(an +22+1) (1.3.41)

Donc I'équation (11.3.39) devient comme :

2 A+
(:;—22/1,'1).) (%)2 ZW(Zn +22+1) =1 (11.3.42)

Zn_lcllza—zﬂ.(
.
Ou bien peut étre écrire la constant de normatisatomme suit:

(n, + 22)! ]1/2 (11.3.43)

C' = [Cl (2‘8)14-1(2&)']_1 [nl (an + 21 + 1)27'[

Finalement la solution explicite de I'équation dedixnensionnelle de Schrédinger en

présence d’'un potentiel central de type kratzedeshée par fonction normalisée suivante:
W(r,0) = R(r)®(0) (11.3.44)
™A _g(T 2pry 1 .
=) =c (1) @) F (_ , +1,_)_ im0 11.3.44
,0) =" () @ uF (= ek D75 ) = (11.3.44)

Qui peut simplifié a la forme explicite suivante :

, 22)! V2 Ay mpl 22 26m 1,
w(r,0) = [a 28)**1 2] 1[n! (27512/131)2”] (2) e_B(E)((nTi_I_ZA)!)L%A<%)Ee‘mIG (11.3.45)
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Chapitre 1l : Solution exacte de I'’équation de Schddinger avec le
potentiel de kratzer non central a deux dimensions

111.1 Introduction :

L'équation d'onde quantique Schrddinger est un I@s point de départ pour
I'étude des systemes atomiques et moléculaireshededusement, cette équation a des
solutions analytiques pour trés peu de types denpiets et la majorité sont centrales. La
complexité de I'étude des systemes multi particalebligé les théoriciens a utiliser des
modéles a champ moyen, dont la plupart sont égalecemtrauxCes potentiels centraux
ne correspondent pas a la réalité des systémesgphgs a I'exception du potentiel de
Coulomb qui correspond parfaitement a I'hydrogeaeicne s’agit que d’'un systéme a

deux particules [21].

Lorsque nous étudions des potentiels non centtawifficulté apparait déja dans

'équation de Schrodinger, ou la séparation desabkes n’est possible que lorsque le

potentiel est du typ(r,0,¢) = V(r) + L2 4 Y@

r2 r2sin2(60)

, et parmi celles-ci, seules

guelques unes peuvent étre étudiées analytiguemnétide de ce type de potentiel a
débuté avec les travaux de Makarov et Hartmannlesuisystemes moléculaires et se
concentre maintenant dans divers domaines, notameenchimie quantique et en
physigue nucléaireRPar exemple, ils ont été utilisés pour la desaiptie molécules en
forme d'anneau comme le benzéne et également psunteractions entre une paire de

noyaux déformée [21].

D cos(0)
r2

Le potentiel non central Le plus simple est le ipélectrique/(r,0) =
(ou dipdle purkt il a attiré I'attention trés t6t parce qu'ilwad des indices expérimentaux
qu'il n‘aurait pu relier des états que si son mdrdépassait une valeur critiqu2es études
expérimentales ont suivi et ont confirmé ces réssiltmalgré I'absence de solutions
analytiques pour ce systentge potentiel a également attiré I'attention en @icompte
tenu de ses applications dans les limites aniosigles molécules polairedussi en
biologie moléculaire dans I'étude des mécanismdgiden des électrons dans I'ADN et
I'ARN [21].

D'un point de vue théorique, le potentiel dipolgie a été étudié dans le cas de
systemes 3D ainsi que dans les systemes 1D et 8P éfddes théoriques ont également
porté sur le potentiel du dipble non pl(r, 8) = Q/r + Dcos8/r?, dans les systemes 3D

et 2D.Pour ce dernier potentiel, les deux cas ont maqieele dipble doit étre inférieur a
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une valeur critique pour avoir des états liés darsystéme, Ces résultats sont a l'opposé

de ceux du dipdle pur [21].

Dans ce chapitre, on va résoudre I'équation ded8amger pour un nouveau type
de potentiel non central qui est consistant a coerhiin potentiel de Kratzer et un terme
dipolaire, ou bien nous appelons le potentiel datar non central dans le cas de systemes
2D nous utilisant la séparation de variables etélgsations de Mathieu pour la partie
angulaire. Afin de calculer la fonction d'onde dracet le spectre énergétique

correspondant.
[11.2 Le potentiel de Kratzer non central :

Nous considérons un systéme composé d'une changguptie g dans le potentiel
d'une distribution de charge= [ dq, (un groupe de points charge dq) telle qu'un ion e
une particule chargéea charge étendue Q produit le potentiel suivalat gosition de la

charge d’essai q [21] :

V(?-):f ! (11.2.1)

4mey 14

On choisit l'origineO de la référence au centre @eon noteM la position deg et7 le
vecteur correspondant. On va ndebu a la position de la charge élémentailg donc la

position relative de la charge ponctuellest?, = AM = OM — 04 = # — d [21].

Ou bien peut étre écrit I'expression (l1.2.1) compuit :

V(F)=f L f L 10,1 — @)2]12 (11.2.2)

4‘7'[50 ”F - C-i” - 4‘7'[50
Nous utilisons les séries de Taylor pour écriratégrale car nous considérons que les
dimensions du cluster caractérisé flaf| sont petites comparées au systéme complet

représenté pdl7|| , nous obtenons [21]:

4mtey T

) 1 dq, ra a2\’
V(r)=f Hall1-2f+ 5 (11.2.3)

Nous nous limitons au ler ordre pour I'expansiottipalaire [21] :

- = -2 _1/2 - - =2
r.a a r.a a

[(1—2_)—24‘_)—2) ] = 1+_)—2+ 0<_,_2) (”|24)
r r r r
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Alors, nous obtenons :

1 dqq dq,7.d
r) = — — .2.5
4% 41‘[80( r +f r T2 ( )
Qui peut étre simplifie comme suit:
R 1 /1 1
V() = yr (;f dq, +r—zf a cos Hadqa) (111.2.6)

Ou I'élément de volume dans l'intégrale est calb@ de la positiori dedq,, donc la
position7 de la charge q est une constante en fonction tiie icéégration et le potentiel
devient comme [21] :

1 Q 1 D

V(r) = +—
) Amey r  Amey r?

(I1.2.7)

Avec D, représente le parameétre de kratzer et il est dégiar I'indicer car on peut le
considérer comme un « radial » ou un dip6le domdenent pointe toujours vers la charge

d’essaiq [21].
La relation (111.2.7) est équivalente a l'expressite Kratzer définie par :

2
Ty 21,

V() = d, (T—Z——> (111.2.8)

r
Ou nous considérons qdg est I'énergie de dissociationrgtia séparation interatomique a
I'équilibre dans la molécule. Nous voyons que lepiel est central et cela ne peut pas
refléter la réalité car la distribution n'est géaément pas parfaitement symétrique. Par
conséquent, nous devons tenir compte de la posaitidetropie dans la distribution des
charges. Pour ce faire, nous considérons que t@sesede charges positifs et négatifs ne
coincident pas dar3 et nous désignons leurs positiehsefda_. Ces deux centres forment

un dipdle électrique représentant cette anisotrepile potentiel d'un tel dipdle est juste

Dcos6
rz

Le moment dipolaird, est proportionnel a la distance entre les deutregrle

charge et I'angl@ définit I'orientation de la positiof en fonction de I'axe du dipble défini
pard, efa_. Nous appelons ce terme le dip6le «angulaire» feodifférencier du dipdle
«radial». D’apres quand, nous ajoute tous les teremsemble nous donne le potentiel de

Coulombien plus le potentiel de Kratzer et dipotieax dimension et nous I'appelons un
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Potentiel de Kratzer non central (N-C) [20] :

1 Q+ 1 D, 1 Dgcosf
Amey r  Ameyr?  Amey 1

(111.2.8)

V(r,08) =

Cette expression prend en compte le caractére ooctyel d’'un systeme ionique agissant
sur une charge élémentaire ainsi que I'anisotrdpiéa répartition de la charge de cet ion.

Il représente la premiere correction de l'effeCadellomb d'une charge étendue [21].

Figure 111.2.1 La configuration du dip6le électrique en 2D avecd [21].

[11.3 Solution exacte de I'équation de Schrddingeravec le potentiel de kratzer non

central & deux dimensions :

L’équation de Schrédinger a deux dimensions power perticule scalaire évoluant

dans un potentiel dipolaire en plus de potentiad@domb et kratzer donnée par :

h? [ 92 10 1 92
~2me\0r% " ror 2067 = .3.1
[ 2me<ar2+rar+r2092>+"(“9) ¥(r,0) = E¥(r,6) (111.3.1)
. r 6
O ® =5 7+ 32+ 525)

On est donc amené a résoudre I'équation suivante :

r r? r2

h*(o® 10 1207 q (Q D, Dgcosd
“am\orz Tror 1 72002) Tamg\r t 2t T2 = 111.3.2
[ 2m, <6r2 * ror * r? 692> 4T ( toz T )] Y (r,0) = EY(r,0) ( )
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Qui peut étre réécrit comme suit :
h? (0% 10 h? (1 92 D, Dcosf
e e

- 2m, WJ’?E 2m,\ r200%)  4dmeg\r  1?
— EW(r,0) (11.3.3)
Nous utilisons la séparation des variables radiateangulaires pour écrire la solution
comme [20] :
Y(r.0) = u(r)®(0) = r 2R(r)®(0) (11.3.4)
Alors, I'équation (111.3.3) devient comme :
(0 h? az+1a h? 162@9
()Zme or? u® 2002 ©)
q (Q D, Dgcose
= 1.3.5
4ngo( + 24 )u(r)cp(e) Eu(r)d(0) (111.3.5)
En divisant cette équation p@u(r)d)(e)) et multiplie par (?r), nous obtenons :
02 1 d 02 D, +D p
u(r) 2me 6r2 ror um| = CD(G)Z * (6 )+ (Qr+ + Dycost)
B0 (111.3.6)
Et ensuite, on divisant I'équation (111.3.6) égl?l%) nous obtenons :
0 q_zm D,+D 6
u(r) 6r2 rar um| = cb(e)aez P(0) + 7~z (@ + Dy + Dycost)
2
B ;;e Er? — 0 (111.3.7)
Ou bien nous réécrivons cette équation comme ¢a :
1 m, 2me
u(r) [(67‘2 ) (r )] r) h2 Er
! CD(G) Med —— Dgcosf = cst (11.3.8)
~o(0) 692 neohz
On va diviser I'équation en deux parties, anguletinediale :
Partie angulaire :
1 02 meq
- = 11.3.9
SYOXLE ®(0) — eoh2 —— = Dgcosf = Ey ( )
Qui peut simplifier comme :
(11.3.10)

%2  2m.qDg
— - D(0) = Egd
<692 dmegh? cos6 | ®(0) oD (0)
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Chapitre 1l : Solution exacte de I'’équation de Schddinger avec le
potentiel de kratzer non central a deux dimensions

Partie radiale :
TZ

02 N 10 L4
u(r)|\or2 ror u() 4
En multiplie cette équation péu(r)) et divisant sur (%), nous obtenons :

[("’_2+1i>+[,5 (2,2 Zme] ) = ~Z2u() (111.3.12)

or?  ror Ameg \r 12

me

2
)= Er = B (I1.3.11)

Ouu(r) = r"Y2R(r), avec la premiére et la deuxiéme dérivée comnie sui
ou(r) 1 OR(1)

_ __.-3/2 -1/2 11.3.13
or 2r Ry +r or ( )
Et:
%u(r) 3 _. R (1) %R (1)
— 2 -5/2 _p3/222N 2 -1/2 11.3.14
52 4r R(r)—r p +7r 5,2 ( )

Maintenant, en remplace les équations (111.3.13)1e8.14) dans I'équation (111.3.12), on

obtient I'équation différentielle de la fonctid(r) suivante :

92 1 Zmqu 2m,qQ 1 Zme
or? 4 = 11.3.15
[aTZ - (EG 4 4n£0h2 r2 © 4meyh? ] (r) = R(r) ( )

Donc, on a deux parties pour cette équation:

Partie angulaire :

< 9%  2m.qDg

pTT R — cosG) () = E,d(0) (11.3.16)
0

Partie radial :

92 1 Zmqu Zmqul] ) = Zme

W-F (EG 3T 4n£0h2 r2 4meyh? R(T) (l3.17)

Pour extraire les valeurs propres énergétiques yditerse ainsi que les fonctions
propre¥'(r,0), on résout d'abord I'équation angulaire pour teodgs valeurs propresg,
qui peut ensuite étre utilisé pour résoudre laipaatiale.

[11.3.1 Solution de I'équation angulaire:

Ona:

< 92 2m,qDg

W_ Eg —WCOSQ>CD(9) =0
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Qui peut étre tout simplement réécrit cette équatiola forme d'équation de Mathieu,

d'apres le changement de variable suivante [21] :
mquG

0 =2z,a=—4Egetp = — (11.3.18)
Alors, se transforme cette équation comme :
19%2d(z) 1 1
- Zg-Z= = 111.3.19
1 352 + 4a ZpCOSZZ](D(Z) 0 ( )
On va multiplie I'équation (111.3.18) pd#), nous obtenons :
R
aZEZ) +[a—2pcos2z]®(z) =0 (11.3.20)

Les solutions de cette équation sont le cosinugtiglle ce,,,(z) et le sinus-
elliptiquese,,, 4+, (2z) fonctions, ou m est un nombre naturel. les sahstide I'équation de
Mathieu sont périodiques car z a une périoder deuisque période de est Zr), ce qui
nous ameéne a considérer le théoréme de Floquettbhédréme de Bloch. lIs stipulent que,
pour une valeur donnée du paraméirda solution n'est périodique que pour certaines
valeurs de l'autre parameéetreOn appelle les valeurs caractéristiqaé®m, p) ou a,,,(p)

pour les solutions de cosinusbé2m, p) ou b,,,, (p) pour les sinus [21].

Il n'y a pas d'expression analytique pour les valaaractéristiques de Mathieu
a,m(p) et b,,(p), elles sont donc généralement données numeériquernean
graphiguement. Malgré tout, nous puissions écrire des expressiamalytiques
approximatives pour les valeurs petites et grawoidgs Pour petites valeurs de p, on peut

exprimera etb pourm > 3 comme [21]:

2
) 20m? +7 ,

26m? — P T 3@ —nramr — 4"

Ayym = me =~ 4m2 +

36m* + 232m? + 29 . . 11.3.21
t Ga@m? — s amz —Hamz 9P TP (I1.3.21)

Ou Les coefficients des séries de puissance,.ge) etb,,,(p) sont les mémes jusqu’a ce

que les termes ¢&™?[21].

En plus de ca, on a des polynbmes similaires pout &1mais avec des coefficients

différents pour lea's etb's [21].

Nous notons ici, il n'y a pas de solution de siposrm = 0 et qu'il n'ya donc pas
b (m=0) [21].
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Pour les grandes valeurs de p, on obtient autsspole (k = 2n + 1):

1 1
a, = bp,q ~ —2p + 2kp/? — g[k2 + 1] — —=—— [k + 3k] — [5k* + 34k? + 9]

27p1/2 212p

F o) (11.3.22)
Finalement, a partir de maintenant pour simplifiécriture, nous allons utiliser le méme

symbolec,,,(p) pour les valeurs caractéristiques (p) et b,.,(»)[21].

Aussi en utilisant les expressions de la caratiguis et les relations précédent

meqD

a=—4Egetp = nous obtenons les valeurs propfgsen fonction du moment

negh? '

électrique du system®, [20].

gem L (mq D) (111.3.23)

P2 _ZCZm W 6
On voit que dans la limite — 0 (ou Dg — 0), nous obtenons = 4m? Ainsi, les
valeurs de caractéristique peuvent dans tous teétoa écrites comme :
aym = 4m? + P, (p) (11.3.24)
C'est la méme chose pour les valeurs propres aregjlan a [20] :
Eézm) = —m? + P,,(Dy) (111.3.25)
Ou B, (p) etB,(Dy) sont des polyndbmes qui sont écrits en termes cheenti2s pouvoirs
dep et Dy a partir de 2 [20].

Ensuite, nous utilisons I'expressionEgém) afin de résoudre I'équation radiale.

[11.3.2 Solution de I'équation radiale:

Nous réécrivons I'équation radiale en term&gd¢ comme suit :

K 1 2m.qD,\1 2m,qQ1 2m,E
__ (m) | - _Z7ed™r) - _Z7Ted¥ — e = 111.3.26
E R(r)=0
+ ( o 4 4meyh? )rz 4Amegh? r + h2 ) ( )

On utilise la transformation suivante:
R(r) =rte P f(r) (11.3.27)

Avec la premiére et la deuxieme dérivée comme: suit
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Chapitre 1l : Solution exacte de I'’équation de Schddinger avec le
potentiel de kratzer non central a deux dimensions

Et:

d?R d? d
o2 =re [T LD (2 ap) T (La- -2 ) o) 1329

Donc, On va remplace (111.3.27), (111.3.28) et (8129) dans I'équation (l11.3.26), puis on

résout I'équation obtenue :

_ (m) _ 2m.qD, 2m.qQ
d? 21 qg MA-D+E; +1/4 dmegh? dmegh? + 248 L 2mE _ (111.3.30)
a2t (7 28) 72 -t fm=0 (e

De la méme maniére qu'avant, on met les conditguwigantes pour d'atteindre une

équation différentielle connue :

2meE 2meqDy

1
2 _ _ (m) = _ = 11.3.31
B —5 et AA-D+E" +7 Tmeg 72 ( )
La résolution d& dans la derniere équation donne deux solutiorsoiis :

1 2myqD

(m) e4tr
=—+ |- 111.3.32
A= 2 \/ Ee + 47T€0h2 ( )

La valeur acceptée de pour obtenue une fonctidir) doit étre non singuliene= 0 est :

1 2myqD
_ (m) e1tr
1 S+ \/_Ee + yr—s. (11.3.33)

A ce point, I'équation (111.3.30) devient comme tsui

2meqQ
&> 22 Nd amegn? VAP (111.3.34)
CHCRITE.

Qui cela peut étre réécrite aisément sous la forme:

2 2m,qQ
"ar? 4meyh?

A ce stade, selon le changement de variable suiydnt 28r) dans I'équation (l111.3.35)

+ (21— 2Br )—— fr) =0 (111.3.35)

— 228

qui nous conduit &Z = 23dr) pour obtenir:

meCIQ

[— (23)2 7+ (24— z)(zm— - - zw]f( )=0 (11.3.36)
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En divisant cette équation p&@p), nous obtenons :

2

d 2m,qQ 1 _
R ,1)] ) =0 (111.3.37)

Maintenant, afin d’avoir une solution de type palymale pour I'équation (111.3.37), il faut

exiger et imposer les conditions suivantes sucdefficients de la fonction d’ond¢) :

2 1
y+1=2/1€tnr=—(4::(;gﬁ+/l) (111.3.38)

En substituant (111.3.38) dans I'équation (I11.3)3on obtient :

d2 d
z@+((u+1)—z)g+nr]f(z)=0 (111.3.39)

Dont la solution de I'équation (111.3.39) est dep¢yconfluent hypergéométrique sous la

forme suivante:

f(2)= 1Fi(-n,,(u+1),2) (111.3.40)
Maintenant, la solution radiale du systéme dewientme :

R(r) =r*e P f(r) (11.3.41)
Avec :
_ 2meqQ 1 (111.3.42)
fG)=NF, <( ettt 2).24 zm>
Alors la solution du systeme radial devient comme:
2m,qQ 1
= -pr Sed (11.3.43)
R(r) = Nr'e 1F; ((4neoh2 5 + A) , 24, ZBr)

Ou N est la constante de normalisation, qui peut ééterchiné par la condition de

normalisation suivante :

fl‘l’(r, 6)?rdrdd = 1 (11.3.44)

Avec¥(r,8) = r~V2R(r)®(8), alors :

+0o0 21
f |r—1/2R(r)|2rdrf |®(0)]2do =1 (111.3.45)
0 0
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Ou on rappelle que les fonctions de Mathieu sonthabsées par définition@ Pour cette

raison nous obtenons :
+0oo
nzf |r‘1/2R(r)|2rdr =1 (111.3.46)
0
Donc I'équation (111.3.46) peut étre réécrite comsod :
+0oo

=]

0
Ou bien comme :

2

dr =1 (111.3.47)

2 1
Nrie=Fr |F, (( mquEH),za, 2ﬁr>

4‘7'[50 hZ

+0o0

2m,qQ 1
A1.— e
|N|27'[2f r2Ae—2pr 1F1 <(4n€0h2E+/1>,2/1,2,87")
0

On va appliquer la relation entre le polyndme deueare et la fonction confluente

2

dr =1 (111.3.48)

hypergéométrique :

A — _ 0.
L221(2Br) = RIS ((4n80h2ﬁ+/1),2/1, 2ﬁr> ( )

Donc I'équation (I11.3.48) devient comme:

+0o0

122 —1)! 2
it [ ptensor| ST ) dr =1 (1.3.50)
- !
Qui peut étre réécré comme :
12—\ .1
IN|2 <(ZT.+ = 13') nzf rzze—zﬁr| L%{l‘l(Zﬁr)|2dT= 1 (11.3.51)
T. - .
0

On va appliquer le changement de variables suijant 2pr = r = #Z = dr = %dz]

et I'égalité de polynbme de Laguerre :

A=\ 1 P _2p( Lz
W (G zro) | (Gp7)

Qui peut simplifier comme suit :

(%) dz=1  (ll.3.52)

()|

2A+1

2 (o]
e (B0 () [ e el (asy
T * 0
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Ou la propriété d'identité de polynbme de Lagug2dg:

+0o0
+k)!
f qk+1e—q[Llr€lT(q)]2 dq = —(nrn ' ) @2n,.+k+1) (111.3.54)
.|
0
Alors :
" 24— 1)!
+21-1)!
[ o) ez =2 on + o) (11.3.55)
.
0
Maintenant I'équation (111.3.53) devient comme:
2 2A+1
2 Tlr!(Z)l—l)! i (nr+2/1—1)! 2 (|||356)
V] ((nr 22— 1)! (2ﬁ> ! @n, +20)m" =1
Ou bien sous la forme explicite suivante :
1
N|? = 111.3.57
al (nr!(ZA—l)! )2(i)”+1(nr+2,1—1)!(2n 222 ( )
(n, +22-1)!) \28 n,! r m

Donc la constant de normalisation peut étre ré&&comme suit :

O

N (n, + 22 — 1)!]1/2 (111.3.55)

nd(m,+21)

Finalement la solution explicite de I'’équation dedimensionnelle de Schrédinger en
présence d’un potentiel central de type kratzef'wet potentiel non central de type dipble

est donnée par fonction normalisée suivante:
W(r,0) = r Y2R(r)®(0) (11.3.56)

= Y(r,0) = Nr*=1/2¢=Br | F, <(/1 - %) 22, 2ﬁr> o (0) (11.3.57)

24877 [(n, + 24 — 1)1 1
e e (= PO

222 [(n+ 21— D12 g MA@A=DY 0\ (111.3.59
=>‘P(r,9)=(21_1)![ mICE) ] rA=1/2¢-8 <—(nr+21—1)!)]j¢ 1(2[?7”)sz(§> (11.3.59)
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4megh? B

D'autre part, selon la conditior(nr = —(2mqu1+/1)> et les valeurs dé1) et(8) , on

peut obtenir 'expression du spectre de I'énergimmme:

2
g2 [ 2m.qQ ]2 _ MmE_ W [ 2meqQ (111.3.60)
—(n, + A)4meyh? h2 Tt 2m, L(n, + 1)4meyh?

On remplace (111.3.33) dans I'expressionElpour obtenir :

-2
amegh? | B2 1 J_E(m) , 2meaD; (111.3.61)
0

Enm = — +=+
Ty 2m.qQ .[2m, Ty 4meyh?

En partant de cette expression, on peut obtenisd&gions du potentiel 2D habituel de
Kratzer, en prenant la limi®, — 0, alorsB,(Dy) — 0 c-a-d Eém) =-m? de
I'expression (111.3.25), et alors :

-2

plkratzer) _ 4megh? | h2 o +1+ m2 +2mqur (111.3.62)
T m 2m,qQ |2m, o2 4meyh?

D'autre part, si on ajoute la limite, — 0 nous obtenons les solutions de coulomb a 2D :

-2
4megh? | h? 1
(coulomb) __ 0 (“|363)
E = - — Z
nym 2m,qQ /Zme (nr o |m|)

D’apres la comparaison avec ces résultats, nousons les notations de I'atome

d'hydrogéne a 2D omw = n, + |m/|, et nous substituons les valeurs propres de féndu

systéme (I11.3.23) dans I'expression (I11.3.61)us@btenons :

-2

Amtg h® | h? 1 1 2 D
(4 n_|m|+§+j (m"p)+ mqD, (111.3.64)

E —c —
m 2m,qQ .| 2m, 42 \meoh2 7 9) " Ameyh?

Maintenant, nous utilisons les mémes considératiope comme des systemes
moléculairesDonc, nous choisissons la charge étendue commenupaisitif et la charge
ponctuelle est un électron, et nous obtenons déaxges opposées de magnitgde
—Q = —e. Nous utilisons les unités atomiques de Hartre@ ete = m = 4me, = 1 et les

énergies deviennent comme :
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dmeoh” | 12 | |+1+ ! (4Dg) + 2D
2myqQ 2m, [\ T T T [ amitTe r

111.3.3 Discussion

-2

(111.3.65)

En,m

La remarque principale que l'on peut tirer de cetigression, est qu'il existe une condition
est trés importons pour que le systéme ait des ktatqui est :

1
7 C2m(4Dg) +2D, 2 0 (111.3.66)

Ou, quandD, = 0 dans ce cas le systeme joue un role de systerdgpdle non pur [20].

Et pour obtenir I'étak,, ,,, il faut que le momenby ne dépasse pas la valeur critique qui
est déterminée par E;gm) = 0, ces valeurs critiques ne dépendent quendet sont donc

notéesD, ™. (les valeurs du tableau sont données en unité qtene Rydberg) [20].

criti

m 1 2 3 4 5 6 7

Dy™ 7,530 24,547 | 51,285 |87, 746 | 133,930| 189, 837 | 255, 468

criti

TABLEAU 1.1 Les valeurs critiques d®,™ . pour certaines valeurs de m.

criti

N — m=0
100} m:l
m=2

50:— =3

: e e e D. m=4
W 100 ¢
\__// — m=5

Figure 111.3.1 E5™(Dy) pour m=0, 1, 2, 3, 4 de bas en haut (en a.u.).

Les énergies montrent qu'elles augmentent avecolaent dipolaire jusqu'a une
valeur maximale, puis commencent a diminuer commasnle voyons sur la figure

correspondant :
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En1
L L L L L De
2 e e 6—rnon-_. 8 10
i —_— N — :1
04T
0.2} :2
=3
— :4
— :5

Figure I11.3.2 E, ; pourm=0, 1, 2, 3, 4le bas en haut (en a.u.).

Si D, # 0 ici discutons trois cas, qui est :

Donc pour I'état fondamental = 0 :>Eé°) > 0V Dg, maintenant, on distingue trois

cas :

Le premier cas est quaiy < 0 c-a-d aucune valeur réelle de I'énergaa signifie que
les électrons ne peuvent pas étre liés dans f@damental et a tout I'état s pdyr < 0

comme nous le montrons dans la figure :

Ee(0)
; ‘ : 10 %
10}
_15§, — D=0
0 D=D,
o5 D=-D,

Figure 111.3.3 E§(Dy) pour(m = 0,Dy = 0,Dy = —D,, Dy = D,) de bas en haut (en a.u.).
Le second cas quamd # 0 etD,. > Dy pas de valeur critique poig.

Le troisieme cas quand # 0 etD, < Dy la valeur critique diminue avey,..
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Nous prenons comme exemple= 1, les valeurs critiques dépendent de ce qui egjueéd

dans le tableau, et les résultats de la figureastiiv

n=1m=1 Dg =0 Dy = —D, Dy = D,

valeur critique 7.530 1.047 0

TABLEAU 1.2 Les valeurs critiques d®," . pour certaines valeurs @& = 0,D, =

criti

O, Dg == —Dr, D9 == DT) .

Ee(1)

10!

5

- -

‘ T . D,

i . 4 6 8 ———10

_51

— D/:O
e DD,
_15; D/'=_De

Figure I11.3.4 E4(Dy) pour(m = 1,Dy = 0,Dy = —D,, Dy = D,) de bas en haut (en a.u.).

Les énergies montrent qu'elles augmentent avecolmemt dipolaire jusqu'a une valeur

maximale, puis commencent a diminuer, comme nousyens sur la figure suivant :

En,l

_02L
04|

06!

— D/':O
Dr=D
10l D ='De

Figure I11.3.5 E; ;(Dg) pour(n = 1,m = 1,Dy = 0,Dy = —D,, Dy = D,) de bas en haut (en a.u.).

08|
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En,2

_— De

i 5 10 15 20 25

— \\ — N=2
005 — \ 3
-0.10 | E—
~0.15} — N=5

| — =6
~0.20¢

— n=7

Figure 111.3.6 E, ,(Dy) pour(n = 2,3,4,5) de bas en haut (en a.u.).
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Conclusion Générale

Conclusion Générale :

Dans ce mémoiregpres avoir donné un apercu général sur l'apparitie
I'équation de Schrodinger stationnaire dans unrgizecentral avec une bréve explication
pour les potentiels non-centraux, nous avons rdsmuation de Schrddinger qui décrit la
dynamique d’un électron dans un potentiel centeatyibe kratzer, ensuit le potentiel de
Kratzer non central pour les systemes quantique€Bpremier lieu, nous avons présenté
un traitement quantigue mathématique rigoureux 'dgquation bidimensionnelle de
Schrédinger avec la présence de potentiel centdahtbienne et kratzer, ou le spectre
d’énergie et la fonction d’onde correspondante é&#gt bien déterminé®ans le dernier

chapitre,nous avons étudié analytiquement I'équation ded8ahger pour le potentiel de

Dcos6
r2

termeV(r,6)=%+%+ , pour les systemes 2D nous utilisons la méthode de
séparation des variables pour obtenons deux égsatapremiére équation (angulaire) est
une équation de Mathieu, et la deuxiéme équatiartiép radiale) est une équation

hypergéomeétrique lorsque I'énergie du systeme feirletion d'onde sont obtenues.

On a l'éenergie dépend du moment dipoldg et le parametre de kratzRy, E,, ,, =

-2

amegh? | A2 1 1 .
_ K% /Z_me) <n — |m| +E+JZC2m(4D9) + 2Dr>l avec ce potentiel, nous

trouvons que l'influence de potentielle de kra&erl'effet dipolaire, dans le cas b < 0

I'électron ne peut pas étre lié a I'état fondanmentelles que soient les valeurslg mais
quandm # 0 et D, > Dy aucune valeur critique poudy quandm # 0 et D, < Dy la

valeur critique diminue aveg,.

43



6\

Reéférences




Référence

[1] Jean-Louis Basdevant. Jean Dalibard, Mécaniqueantique : cours de I'école
polytechnique Février 2002.

[2] J David. Griffiths, Introduction & la mécaniggeantique, et édition, Education Pearson-
Sec 4.1. (2005).

[3] A. Sinatra, Cours, " introduction a la mécaragqquantique", 2008.

[4] G. Fouad Yacine. Etude des propriétés Struldaraélectroniques, optiques et
thermodynamiques des poly types.&a mémoire de magister, université d’Oran des
sciences et de la technologie Mohamed Boudiaf, Amieepublication (2014).

[5] S. Hanane. Introduction de la méthode quadnatigifférentielle généralisée dans le
traitement du potentiel coulombien ‘écranté’, mémaie magister, université Mohamed
Khider -Biskra, 2004.

[6] J.Mawhin. A.Ronveaux, Schrodinger and Dirac aon for the hydrogen atom and
Laguerre polynomuals Archive for the History of etxacience 64(2010) 429-460.

[7] B. Houda. Traitement quantique de certains laisaet leurs propriétés radiatives a D
dimensions, mémoire de master, université Mohanteddf -Biskra, 2017.

[8] M.Courbot. Expression du laplacien en coordonnées polaires (dimension 2).

[9] M.Courbot. Expression du laplacien en coordonnées polaires (dimension 3).

[10] Chang-Yuan Chen. Cheng-Lin Liu. Fa-Lin L&xact solutions of Schrodinger équation
for the Makarov potentiaRhysics Letters A 374 (2010) 1346-1349.

[11] Chang-Yuan Chen. Cheng-Lin Likong-Sheng Surfhe normalized wavefunctions of
the Hartmann potential and explicit expressiongHeir radial average valudahysics Letters
A 305 (2002) 341-348.

[12] A. Durmus, F. Yasuk, J. Chem. Phys. 126, 074108120

[13] H.X. Quan, L. Guang, W.Z. Min, N.L. Bin, M. Yan, @mnun. Theor. Physs3, 242
(2010).

[14] Rajendrasinh H. Parmar, Eur. Phys. J. Plud92Q34: 86.

[15] Randell L, Mills. The hydrogen atom revisted, inggfonal journal of hydrogen energie
v 25 Issue 12, 2000 p : 1171-1183.

[16] Jhon P. Boyd, C. Rangan, P.H . Bucksbaum psspettral method to the hydrogen atom
: comparason of the mapped fourrier sine : methaith Wwaguerre series and rational
chebyshev expansions journal of computational @isy3003, N of page 19.



[17] Thomas S., Kuntleman. Construction of the tetetdc radial wave functions and
probability distrubutions of the hydrogen like sysis, departement of chemistry, Spring
Arbor university, 2006.

[18] X. L. Yang, S. H. Guo, * and F. T. Chan, K. Wong, W. Y. Ching, « Analytic solution
of a two-dimensional hydrogen atom. |. Non relativ theory », Physical Review A, vol 43,
N 3 (1991).

[19] S. Connell, Solving the Schridinger Equation Hydrogen-Like Atoms, 2004-10-04,
http://psi.phys.wits.ac.za/teaching/Connell/phy$2885/lecture-03/lecture_03/node4.html
[20] M. Moumni, M. Falek. Schrodinger Equation fblon-Pure Dipole Potential in 2D
Systems, J. Math. Phys7, 072104 (2016).

[21] M. Heddar, M. Moumni, M. Falek. Non-Relativistand Relativistic Equations for the
Kratzer Potential plus a Dipole in 2D SysterasXiv:1905.03765v2 [quant-ph] 12 May 2019.

[22] A. D. Alhaidari, Charged particle in the fietth electric quadrupole in two dimensions,

Physics Department, King Fahd University of Pewoteand Minerals, Dhahran 31261, Saudi
Arabia.
[23] Hautot A. Exact motion in non central elecfii@ds, J. Math. Phys. 14, 1320 (1973).



Résumé

Dans ce travail, nous étudions les équatd’'onde dans un espace euclidien 2D pour

un nouveau potentiel non central composé d'un temee Kratzer et dun terme

Dgcose

dipolaireV (r,6) = + s =—=
expressions analythues des énergies et des fasctionde du systemélous étudions
également la dépendance des énergies sur les pEame et Dg. Tel que, on trouvé,
terme tend a dissocier le systeme, et quB,léerme peut soit amplifier, soit diminuer cet

effet en fonction de son signe.

Mots Clés Mécanique quantique non relativiste, EquationSd&rodinger, le potentiel de

Kratzer,le potentiel non centréele dipble électriqu

Abstract

In this work, we study the wave equations in 2Blielean space for a new non-central

Dgcose

potential consisting of a Kratzer term and a diptdem V(r,6) ——+ ~+——. For

Schrodinger equation, we obtain the analytical esgions of the energies and the wave
functions of the system. We also study the deperelehenergies on the parametBysand
Dg. We find that theDy term tends to dissociate the system, and thustemats the
Coulomb binding effect, and that th&. term can either amplify or decrease this effec
according to its sign.

Key Words: Non relativistic quantum mechanics, Schrodingguagion, Kratzer potential,

the noi-central potential, the ectric dipole.
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Pour I'équation de Schrodinger, nous obtenons les

D




	Microsoft Word - 11.pdf
	Microsoft Word - 12.pdf
	Microsoft Word - 22.pdf
	Microsoft Word - 23.pdf
	Microsoft Word - 24.pdf
	Microsoft Word - 33.pdf
	Microsoft Word - 44.pdf
	Microsoft Word - 55.pdf
	Microsoft Word - 66.pdf
	Microsoft Word - 77.pdf
	Microsoft Word - 88.pdf
	Microsoft Word - 99.pdf
	Microsoft Word - 100.pdf
	Microsoft Word - 101.pdf
	Microsoft Word - 102.pdf
	Microsoft Word - 103.pdf
	Microsoft Word - 104.pdf



