MATEMATICNO-FIZIKALNI PRAKTIKUM

10. naloga: Diferencne metode za parcialne diferencialne enacbe

Enorazsezna nestacionarna Schrodingerjeva enacba

.0
(1ngy — ) v =0, vleti) = ol
je osnovno orodje za nerelativisticni opis ¢asovnega razvoja kvantnih stanj v razlicnih
potencialih. Tu obravnavamo samo od ¢asa neodvisne hamiltonske operatorje
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Razvoj stanja ¢ (z,t) v stanje ¢ (z,t + At) opisemo s priblizkom
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ki unitaren in je reda O(A#*). Casovni razvoj stanja spremljamo ob ¢asih t,, = to 4+ nAt
(n=0,1,...,N;) na krajevni mrezi z; = xg + jAz (j =0,1,..., N,). Vrednosti valovne
funkcije in potenciala v mreznih tockah ob ¢asu t, oznacimo (v, t,) = ¢} oziroma
V(z;) = V;. Krajevni odvod izrazimo z diferenco

Y(x + Az, t) — 20(x,t) + (v — Ax,t) O — 207 + 47,
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Ko te priblizke vstavimo v osnovno enacbo, dobimo sistem enacb

n+1 ihAt n+1 n+1 n+1 1At n+1
U = A [V 2 e S i
n ihAt n n n iAt n _
ij+m[j+1—2wj+¢j_1}—ﬁ‘/jwj, J=L12,...,N, -1,

medtem ko postavimo ¢ = 0 za j < 0in j > N,. Vrednosti valovne funkcije v tockah z;
uredimo v vektor
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in sistem prepiSemo v matricno obliko
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kjer je
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= a=——, di=1+b+—7V;.
2mAz? 2 / tot 2h 7
Dobili smo torej matri¢ni sistem, ki ga moramo resiti v vsakem ¢asovnem koraku, da iz
stanja ¥" dobimo stanje W™, Matrika A in vektor ¥ imata kompleksne elemente, zato

racun najlaze opravis v kompleksni aritmetiki plavajoce vejice (#include <complex>).

Naloga: Spremljaj ¢asovni razvoj zacetnega stanja

W(x,0) = |2 gt @N?/2
(s

v harmonskem potencialu V(z) = 1 kz?, kjer je a = (mk/h*)V*, w = \/k/m. Analititna
resitev je koherentno stanje

P(z,t) = 1/\;% exp [—;(5 — & coswt>2— i (u;t + &&\ sinwt — lef?\ sin2wt>] :

kjer je £ = ax, &, = al. Postavi h = m = 1 in parametre w = 0.2, A = 10. Krajevno
mrezo vpni v interval [xg, zn,] = [—40,40] z N, = 300 podintervali. Nihajni ¢as v izbranih
enotah je T'= 107. Stanje opazuj do ¢asa t = 107" in ustrezno prilagodi ¢asovni korak At
(napravi nek kompromis med natanénostjo racuna in ¢asovno potratnostjo).

Opazuj Se razvoj gaussovskega valovnega paketa
Y(x,0) = (27r0§)_1/46“’“0(3?4)e—(r—A)Q/(%O)?

v prostoru brez potenciala (V(z) = 0). Postavi h = 1, m = 1/2, 09 = 1/20, ky = 50,

A = 0.25 in obmoéje [zg, zy,] = [~0.5,1.5] ter At = 2Az*  Casovni razvoj spremljaj,
dokler tezisce paketa ne pride do z =~ 0.75. Analiticna resitev je
oty — A= AP (200 ol — A) = ik 2m)
\/1 + ikt /(2mod) 1+ int/(2mog)

Dodatna naloga: 7 uporabljenim priblizkom za drugi odvod reda O(Axz?) dobimo tridia-
gonalno matriko. Z diferencami vigjih redov dobimo vecdiagonalno (pasasto) matriko, a
dosezemo tudi vec¢jo krajevno natancnost. Diference visjih redov lahko hitro izracunas v
Mathematici s funkcijo

FD[m_,n_,s_] := CoefficientList[Normal[Series[x"s Log[x]"m, {x, 1, n}]/h"m], x];

kjer je m red diference (odvoda), n je Stevilo intervalov dolzine h = Az, ki jih uposteva
diferenca, in s stevilo intervalov med tocko, kjer diferenco ra¢unamo, in levim robom
“Sablone”. Koeficiente druge diference dobimo na primer takole: FD[2, 2, 1].

Tudi korakanje v ¢asu je mogoce izboljsati z uporabo Padéjeve aproksimacije za ek-
sponentno funkcijo, glej [1]. (To je “dodatna dodatna” naloga.)
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