En conclusion, Planck a écrit deux hypothéses proprement génial et révolutionnaire :

- Un oscillateur (figure 4) ne peut posséder qu'une énergie quantifiée : En = NhU (nu), avecn=1, 2
3, 4, etc.

- Les oscillateurs n'émettent pas continuellement de I'énergie, ils émettent seulement par sauts ou
guanta. Cette énergie est émise lorsque I'oscillateur saute d'un état quantique a un autre : AE =
H(nu) A N(figure 5). AN traduit le saut d'un état quantique a un autre.

Aussi longtemps que l'oscillateur demeure dans |'un de ses états quantifiés, il n'émet ou n'absorbe
pas d'énergie.

3) Effet photoélectrique
(A savoir pour le CE : Les trois hypotheses qui ont mis en échec la mécanique classique : Le
rayonnement du corps noir, |'effet photoélectrique et le spectre de I'atome d'hydrogene).

Principe de I'effet photoélectrique

Découvert en 1887 par Hertz, c'est I'émission d'électron par une plaque métallique sous I'action de
radiation lumineuse. L'effet photoélectrique met en évidence |'aspect corpusculaire de la lumiére
lorsque celle-ci interagit avec la matiere.

Lorsque la cellule photoélectrique (figure 6) est soumise a un faisceau monochromatique, le
nombre d'électron émit augmente avec l'intensité du rayonnement.

Cependant I'effet expérimental est beaucoup plus surprenant :

- La vitesse d'éjection des électrons ne dépend pas de l'intensité du faisceau incident.

- La vitesse d'éjection des électrons ne dépend que de la longueur d'onde de la lumiére incidente

- En dessous d'une fréquence seuil, aucun électron n'est éjecté, quel que soit l'intensité du
faisceau (figure 7).

En 1905, Einstein propose de concevoir la lumiere comme un flux de particule (les photons)
dotés d'une énergie dépendante de la longueur d'onde du rayonnement et non de son intensité.
Ainsi, chagque photon posséde une énergie E=h(nu).

L'effet photoélectrique se traduit par I'absorption de certains photons par le métal. Si I'énergie du
photon (E=h(nu)) est supérieure a I'énergie liant un électron a un atome du métal (ou « Travail
d'extraction »), ou W=h(nu)0, cet électron peut alors quitter le métal acquérant une énergie

L 1 . . .
cinétique (Ec = Emvz) et créant courant électrique entre I'anode et la catode.

(nu)0 est la fréquence seuil. C'est-a-dire la fréquence en dessous de laquelle aucun électron n'est
arraché du métal.
En d'autres termes, la fréquence du photon incident (nu) doit étre supérieure ou égale a (nu)0.

L'effet photoélectrique est traduit par la relation de Planck-Einstein :

L'énergie du photon incident doit étre égale au travail d'extraction + I'énergie cinétique.
E=W+Ec

Or E =h(nu)

h(nu) =W + EC

Ec = h(nu)-W (similaire a y = ax + b, équation d'une droite).

La figure 8 donne I'énergie cinétique de I'électron en fonction de la fréquence (nu) de la lumiere.
Bien que cet effet (effet photoélectrique) soit phénoménologiquement distinct du rayonnement du
corps noir, ils s'interprétent avec les mémes concepts, ce qui montre qu'il s'agit bien de la
naissance d'une théorie d'un grand potentiel de généralisation.



4) Impulsion du photon : Effet Compton (1923)

Comme le rayonnement du corps noir et 'effet photoélectrique, il s'agit de la mise en évidence de
la lumiére comme particule (photon d'énergie h(nu)) avec une interprétation non classique.

Le caractére corpusculaire du photon fut complété par Einstein en 1917 lorsqu'il proposa
d'attribuer aux photons en plus de son énergie une quantité de mouvement P = E/C = h(nu)/C
Cette hypothése est une conséquence directe de la théorie de la relativité restreinte selon laquelle
I'énergie (E) d'une particule et sa quantité de mouvement (P) sont reliées par la relation :

P = racine(P?C2+(m0)2C?) = C*racine(P%+(m0)2C2), ou mO est la masse de la particule au repos.
Pour le photon de masse mO (= nulle) et d'énergie E=h(nu), ona:

E=PC->P=E/C=h(nu)/C

Une expérience effectuée par Compton en 1923 vint directement confirmer 'aspect corpusculaire
du photon. Dans cette expérience de diffusion des rayons X, on envoie un faisceau sur un certain
nombre d'électron libre. Pour une plagque métallique suffisamment mince, on observe par
transmission des rayons X qui sont déviés par rapport a la direction du faisceau incident avec une
longueur d'onde légerement plus grande.

Schéma A1610

Interprétation de Compton : la notion de photons considéré comme une particule permet une
interprétation simple des résultats expérimentaux en appliquant les lois classiques des chocs
élastiques entre photons et électrons du métal, il s'agit de conservation de :

- Quantité de mouvement, ou impulsion.

- L'énergie.

Le photon se déplacant a la vitesse de la lumiere, il faut utiliser la mécanique relativiste pour le
calcul

Avant Apres
Photon P1 (vect) P2 (vect)
E1=P1C E2=P2C
Electron Pe (vect) = 0 (vect) Pe (vect)!= 0 (vect)
EO = MeC? E(e-) = racine(Pe2C2+Me2C*)




- Conservation de la quantité de mouvement.
La quantité d’énergie avant le choc doit étre similaire a la quantité d’énergie apres le choc.

_— =

P1 =P2

Nous devons passer a présent de la quantité vectorielle a la quantité algébrique en projetant sur
les axes :

e Projection surl'axedes x: P1 = P2 xcos(8) + Pe * cos(D)

e Projectionsurl’'axedesy: P1 = P2 xsin(08) - Pe * cos(0)

{Pe = Cos(@) = P1 — P2 cos(®) (1)
Pe x Sin(@) = P2sin(@) (2)

En élevant au carré les équations 1 et 2, et en sommant les carrés

Pe?cos?(@) + Pe?sin?(@) = (P1 — P2 cos(®))? + (P2 sin(9))?

Pe?(cos?(@) + sin?(@)) = P12 — 2P1P2 cos(®) + P2%cos?(@) + P22%sin?(®)
Pe? = P1? —2P1P2 cos(@) + P22

Pe? = P1?%2 + P22 — 2P1P2cos(®) (I)

- Conservation de I’énergie :

E1 + EO = E2 + E(e™)

P1C + MeC? = P2C + VPeZ(C? + Me2(C*

VPe2(C2 + Me2C* = P1C — P2C + MeC?

Pe?C% + Me?C* = (P1 — P2)2C% + Me?C* + 2MeC?%(P1 — P2)
Pe? = (P1 — P2)? + 2MeC(P1 — P2) (II)

(I) = (I1) & P1%2 + P22 — 2PAP1cos(®) — (P1 — P2)? —2MeC(P1—P2) =0
& — 2P1P2 — MeC(P1—-P2) =0

2P1P2 — 2P1P2 cos(@) — 2MeC(P1 — P1) = 0
2P1P2(1 — cos(@)) = 2MeC(P1 — P2)
P1P2(1 — cso(®)) = MeC(P1 — P2)

Hypothése quantique introduite par Compton : L'impulsion du photon est reliée a sa longueur

d’onde par P = z (dualité corpuscule).

ambda

h h h h
Hﬂ(l — COS(@) = MeC (H_ E)

(Equation manquante)

h . )z .
La constante Ac = MeC est appelée longueur d’onde de Compton pour I’électron. Les résultats
expérimentaux sont parfaitement vérifiés par I’équation AL = A2 — A1 = ﬁ(l — cos(0))

A2 = A1+ ﬁ (1 — cos(@)), ce qui justifie 'hypothése corpusculaire du rayonnement.



5) Dualité onde/corpuscule.

La notion d’onde et de particule (ou corpuscule) qui sont séparées en mécanique classique
deviennent deux facettes d’'un méme phénomene décrit de maniére mathématique par sa
fonction d’onde.

Conséquence de I'effet photoélectrique : La lumiére se comporte comme une succession de
guantas d’énergie appelés photon (particule), représenté dans I'espace-temps par des paquets
d’onde. En plus d’une énergie E = h(nu). Les photons sont dotés d’une impulsion, grandeur
vectorielle de norme P = 5

L’hypothése ondulatoire de Louis de Broglie permet la conciliation de I’aspect corpusculaire et
ondulatoire de la lumiere. En combinant les équations de la relativité d’Einstein (E=PC) et de Planck

(E = h(nu)),onah(nu)=pcap=@or(nu)=£, p_"h

A A
Enoncé du concept de De Broglie : A toute particule de masse m, et d'impulsion P = muv, on

) , h - . )
associe une onde de longueur d’'onde A = — Le A traduit I’aspect ondulatoire, et le m I'aspect

corpusculaire.

Toutes les entités présentent les deux caracteres indissociables de particules et d’onde :
e Une particule lors des interactions lumiere-matiére.
e Uneonde lors de la propagation dans la matiere ou le vide.

Ces caracteres se manifestent qu’a I’échelle microscopique.

5) Mesure et incertitudes : Principe d’incertitudes de Heisenberg.

En mécanique classique, il est possible de mesurer a tout instant et avec une précision infinie la
position ﬁ(x, y, Z) et I'impulsion ﬁ(Px, Py, Pz) d’un objet macroscopique.

A I'échelle microscopique, ce n’est plus vrai : il est impossible de mesurer R et P avec une
précision infinie. L’expérience du microscope de Heisenberg (que nous n’allons pas développer ici)
permet de le prouver.

Il découle de cette expérience le principe d’incertitude de Heisenberg : il n’est pas possible de
déterminer simultanément avec une précision infinie : ET la position ET la quantité de mouvement
d’une particule.

Phrase attendue a I’examen si la question est posée :
Ce principe est traduit par le principe d’incertitude (principe # relation) de Heisenberg) que I'on
peut généraliser a toutes les coordonnées de I'espace :
h
Ax * APx = —
4n
Ay * APy > h
* —
y y== .

h
Az * APz > —
4t

Conséquence importante : On ne peut plus parler de trajectoire au sens classique car position et
impulsion ne peuvent plus étre connues simultanément avec précision.
La mécanique quantique est non-déterministe. On ne peut estimer que des probabilités.




Exercice d’application

Enoncé :
1. Un véhicule de masse 1500kg roule a 100 +10kh/h
2. Sion connait d’un électron a 1m/s prét, quelle est I'incertitude sur la position.

Réponse :
1) Avec la relation de Heisenberg et en supposant la vitesse sur I’axe des X uniqguement, on a :

AxAPx > %, or APx = A(mVx) = mAVx

Ax * mAVx > L3
41

h 10%103
Ax > —,AVx = 10km /h = = 2,78m/s
4T*xm=*AVX a4 3600
Ax > 6,62*x10

= 4%3,14%1500%2,78
Ax > 1,68 *10*' m

Pour le véhicule, la meilleure précision est Ax = 1,68 * 10™*! m, cette quantité n’a aucun sens
physique car l'instrumentation actuelle ne permet de mesurer une telle quantité.

2) En supposant que I’électron se déplace sur un seul axe, on a :
h
AxAPx > o OF APx = A(mVx) = meAVx

h
Ax * meAVx > —
41

Ax > ;,AVX =1m/s

T 4mtxmexAVX a4
6,62x10™
Ax > -

T 4%3,14%(9%10731)x1

Ax>72x10"*m

La meilleure précision sur la position est égale 8 Ax > 7,2 * 10™* m, soit environ 10° la taille d’un
atome.

Retour au cours
7) Modele de Schrodinger
7.1) L'équation de Schrodinger

La mécanique quantique prend en compte la dualité onde — corpuscule pour décrire la
matiere a I’échelle microscopique. On ne peut pas décrire le mouvement des particules par des
trajectoires comme en mécanique classique, on décrit plutét les portions de I'espace ou les
particules sont réparties. Par exemple, dans le cas d’un électro, on dira qu’il se trouve dans une
portion de I'espace, dans laquelle I'onde qui lui est associée est non-nulle.

La description mathématique de cette onde se fait a partir d’'une fonction appelée fonction
d’onde notée : V. Elle est donnée par I’équation de Schrédinger stationnaire : HY = EW
L'opérateur hamiltonien est la somme de I'énergie cinétique et de I’énergie potentielle.
H=Ec+V



Pour un déplacement dans une seule direction, I'opérateur hamiltonien s’écrit H = _Zt—j;—;
V(x)

Une fonction d’onde est une fonction mathématique dont la valeur peut-étre grande dans
certaines régions, faible ou méme nulle dans d’autres. Une fonction d’onde contient toutes les
informations sur la position et le mouvement de la particule qu’elle décrit. Si la fonction prend une
valeur importante en un point donné, alors la probabilité de trouver la particule en ce point est
grande.

Si la fonction d’onde s’annule, la probabilité de trouver la particule en ce point est nulle.

e . . . d
La probabilité de trouver cette particule au point X (entre x et x+dx) est proportionnel a |¥|? = ﬁ

Le signe de la fonction d’onde W n’a pas de sens physique, elle pourra tout a fait avoir un signe
positif ou négatif. Les fonctions d’ondes ont des propriétés mathématiques importantes :
- Elles sont normalisées : c’est-a-dire que la probabilité totale de trouver un électron donné
dans tout I'espace vaut 1.
Exemple : Pour un déplacement dans une direction, X par exemple, on écrit : fI‘PIde =1
Dans le cas d’une particule dans I’espace, la condition de normalisation s’écrit :
[[[I¥|2dxdydz = 1, dxdydz = d(to)

- N’importe quelle valeur de I’énergie totale E ne convient pas. En fait, seules certaines
valeurs particuliéres de E rendent la fonction d’onde correspondante physiquement
acceptable : I'énergie d’une particule est quantifiée.

7.2) Principaux résultats de Schrodinger pour I'atome d’hydrogene.
(A 'examen, deux réponses attendues)

L'interaction entre I’électron et le noyau (proton de masse environ 1800x plus grand que celui de
I'électron) et le mouvement de I’électron (son énergie cinétique) de I'atome d’hydrogene s’étudie
en coordonnée sphérique.

Schéma (important) :

x = 1 * sin(8)cos(®)
= r * sin(0) sin(@)
z =7r* cos(@)



L’énergie cinétique Ec de I’électron doit étre écrite en coordonnée sphérique. La résolution de
I’équation de Schrodinger pour I'atome d’hydrogéne permet de déterminer (réponses examen) :
- Les niveaux d’énergies En qui sont quantifiés par le nombre d’énergie

4
1 (me)e " 1 13,6 (eV),n e N*

(4me0)? * 2tr? n2 nZ
- Les fonctions d’ondes [...] qui sont les orbitales atomiques : ceci est égal a [...]
N : Facteur de normalisation
Rne(t) : Partie radiale.
YIm(teta, phi) : Partie angulaire.

En= —

La fonction d’onde [...] décrit donc I'état de I’électron dans I'atome d'hydrogene (état fondamental
ou état excité). Les différentes fonctions d’ondes possibles (selon les valeurs de n, |, m) sont
appelées des orbitales atomiques. Son carré ( ), représente la densité de probabilité de
présence de |'électron.

7.3) Les nombres quantiques : n, |, m.

Pour caractériser I'état de I'électron dans I'atome d’hydrogéne (et donc sa fonction d’onde), il est
donc nécessaire de spécifier les 3 nombres quantiques n, | et m.

- Le nombre quantique principale n détermine I’énergie de I'électron n € N*, n représente
I'expansion totale de 'orbitale dans I'espace. Plus n est grand, plus I’électron pourra
s’éloigner du noyau.

-l estappelé nombre quantique secondaire (0 <[ <n—1)

- m est appelé nombre quantique magnétique (—I <m <)

N et | sont liés a la quantification du moment cinétique orbitélaire.
L détermine la forme de |'orbitale
M indique I’orientation de I'orbitale dans I’espace.

7.3) Couches et sous-couches.
Le choix de 3 nombres quantiques n, | et m détermine une fonction d’onde de propre Wnim et une

énergie propre En correspondante. Le nombre n défini la couche électronique et [ défini la sous-
couche.

n 1 2 3
Couche 1ouk 2oul 3oum
l 0 1 2 3
Sous-couche S P D F

Par exemple, pour n =2
Sin=2-0<1<1:1=0o0ul=1

l=0-m=0 - Orbitale atomique 25
l=1->m=-1,0,1- Orbitale atomique 2Px, 2Py, 2Pz
Au totale pour n = 2, on a 4 orbitale atomique.



4 schémas :

7.5) Diagramme d’énergie orbitélaire

Schéma :

Les niveaux d’énergies n = 2 et n = 3 sont dégénérés car plusieurs fonctions d’ondes sont associées
a ce méme niveau d’énergie.



Exercice d’application

Les niveaux d’énergies des états a symétrie sphérique de I'atome d’hydrogéne s’obtiennent par le
calcul a une dimension suivant :

On consideére un électro de masse m et de potentiel :

V(c) = cosi<0et

Vix) = —gsix >0

2
OuA= ‘:tj et q estla charge élémentaire
@ _ 1

4me0hc - 137
Ou C est la vitesse de la lumiere

On posera @ = (constante sans dimension)

1) Montrer que la fonction d’onde ¥ (x) :

Y(x) = cxeg pourx =0

=0pourx <0

Est la fonction propre de I’hamiltonien pour une valeur de a que I'on déterminera.
Calculer la valeur propre E correspondante

On exprimera E et a en fonction de m, a, h, et c.

2) Calculez numériquement E et a.
On pourra prendre mc? = 5,11 * 105, et h * c = 197 nanométres

3) Déterminer la constante de normalisation ¢ en fonction de a.

4) Calculer la valeur moyenne de %, dans I'état |V >.

En déduire la valeur moyenne de I’énergie potentielle.
Calculer la valeur moyenne de I'énergie cinétique.
Quelle relation valable en mécanique classique, y a t-il entre ces deux équations ?

n!
yn+1'

On prendra fooo xe Yidx = etvVn>—1

Y est fonction propre de I’hamiltonien si, et seulement si, il vérifie I’équation de Schrodinger :
HY = E¥Y

[...]

Dans un systeme en équilibre dynamique, I’énergie dynamique EC est égale a I'opposé de la
moitiée de I'énergie potentielle EP



