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Bartha Ferenc∗
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1. MEGJEGYZÉSEK A MEGOLDÁSHOZ

Az óravázlatban a közönséges differenciálegyenletek kapcsán tárgyaltuk a probléma minkét vonatkozását. A
Numerov-módszerrel oldjuk meg a peremérték-problémát és shooting-módszerrel keressük a

Hϕµ(x) = Eµϕµ(x) , µ = 0, 1, 2, ..., NodesMax

peremfeltétel : ϕµ(x = ±1) = 0

sajátértékeket és sajátfüggvényeket.
A ”legegyszerűbb” eset, ha a V (x) ≡ 0, ekkor az analitikus megoldást is ismerjük (∼részecske dobozban). A másik

bemutatott megoldás az intervallumon harmónikus potenciált vizsgál.
A meghatározott stacionárius állapotokból feléṕıtjük a

Ψ(x, t) =
NodesMax∑

n=0

ϕµ(x)e−iEµt

hullámfüggvényt. Ez ”egzakt” megoldása az időfüggő Schrödinger-egyenletnek, ami egy parabolikus parciális
differenciálegyenlet. Az óravázlatban a Crank-Nicholson-sémát kidolgoztuk erre az IVP feladatra. Most a kezdeti
feltétel legyen

ψ(x, t = 0) = Ψ(x, 0) =
NodesMax∑

n=0

ϕµ(x)

ı́gy a programunk által számolt evolúciót össze tudjuk hasonĺıtani az ”egzakt” Ψ(x, t)-vel. A beprogramozott eljárás
a CN-formulát használja:
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vagy mátrix alakban
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és A tridiagonális mátrix:
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és
{

ALj = AUj = −a
ADj = 1 + 2a + bj

j = 2, ..., N − 1
}
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