MATEMATICNO-FIZIKALNI PRAKTIKUM

3. naloga: Lastne vrednosti in lastni vektorji

Enodimenzionalni linearni harmonski oscilator (delec mase m s kineti¢no energijo
T(p) = p*/2m v kvadraticnem potencialu V(q) = mw?q¢*/2) opisemo z brezdimenzijsko

Hamiltonovo funkcijo
1

H0:§<p2+q2) ;

tako da energijo merimo v enotah fiw, gibalne koli¢ine v enotah (Amw)'/? in dolzine v
enotah (7/mw)'/?. Lastna stanja |n) nemotenega Hamiltonovega operatorja Hy poznamo
iz, osnovnega tecaja kvantne mehanike [Strnad III]: v koordinatni reprezentaciji so lastne
valovne funkcije |n) = (2"n!y/7)""2e~/2H,(q), kjer so H,, Hermitovi polinomi. Lastne
funkcije zadoscéajo stacionarni Schrodingerjevi enacbi

Ho[n®) = Ep|n”)

z nedegeneriranimi lastnimi energijami EC =n+1/2zan =0,1,2,... . Matrika (i| Hy|j)
zi,j =0,1,2,...,N — 1 je o¢itno diagonalna, z vrednostmi d;;(i + 1/2) po diagonali.
Nemoteni Hamiltonki dodamo anharmonski clen

H = Hy+ \¢*.

Kako se zaradi te motnje spremenijo lastne energije? ISCemo torej matricne elemente
(i|H|j) motenega Hamiltonovega operatorja v bazi nemotenih valovnih funkcij |n°), kar
vemo iz perturbacijske teorije v najnizjem redu. Pri racunu si pomagamo s pricakovano
vrednostjo prehodnega matricnega elementa za posploseno koordinato

o 1
qi; = (ilqlj) = 5\/Z +7+ 101,

ki, mimogrede, utelesa izbirno pravilo za elektri¢ni dipolni prehod med nivoji harmonskega
oscilatorja. V prakti¢nem rac¢unu moramo seveda matriki ¢;; in (i|H|j) omejiti na neko
konéno razseznost N.

funkcij za moteno Hamiltonko H = H, + Ag* ob vrednostih parametra 0 < X\ < 1.
Resujemo torej matri¢ni problem lastnih vrednosti

Nove (popravljene) valovne funkcije |n) so seveda linearna kombinacija starih (nemotenih)
valovnih funkcij |n®). Matrike velikosti do N = 3 ali N = 4 lahko za silo diagonaliziramo
pes; za diagonalizacijo pri vec¢jih N uporabi rutine tred2 in tqli iz zbirke Numerical
Recipes ali iz kakega drugega vira. Preveri, da v limiti A — 0 velja F,, — E° (e ne velja,
je verjetno nekaj narobe s programom). Razis¢i, kako so rezultati odvisni od razseznosti
N matrik Hy oziroma ¢*. Kaksna je konvergenca lastnih vrednosti pri velikih N?



Namesto da racunamo matri¢ne elemente ¢;; = (i|¢|j) in perturbacijsko matriko
razumemo kot [g;;]*, bi lahko racunali tudi matriéne elemente kvadrata koordinate

a7 = (il?|j)

in motnjo razumeli kot kvadrat ustrezne matrike,
A4éA[®r
q d;; )
ali pa bi racunali matricne elemente cetrte potence koordinate
4 o4
asy’ = (ilg*l5)
in kar to matriko razumeli kot motnjo,
4 (4)

Kaksne so razlike med nasStetimi tremi nacini izracuna lastnih vrednosti in funkcij? Pri
racunu uporabi enacbi

(ilglj) = 5[ GG = 1) 02+ (25 +1) iy + /(G +1)(J +2) i jyo
oziroma
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ki ju ni tezko izpeljati iz rekurzijskih zvez za Hermitove polinome.

v potencialu z dvema minimumoma
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