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I. FELADAT:

Az id6fiiggd Schrodinger-egyenlet alkalmas (kényelmes) egységekben felirva

OYp(x,t) o2
ZT—H’IZJ(I,t) s H——W
kezd6feltétel : (xz,t =to) = Po(x)

peremfeltétel : (£1,¢) =0

+ V()

A numerikus térgyaldshoz sziikséges, hogy a peremfeltétel a végesben legyen megadva. A kitlizott feladatban (az
altaldnossdg megsértése nélkiil) a koordinédta-skala valasztasival rogzitettiik, hogy a perem x = —1 és x = 1 legyen.

e Keressiik meg (példaul a Numerov-maédszer segitségével) az elsé néhany kotott dllapotot. Néhdny tetszés szerinti
potencialt kivalasztva oldjuk meg a kétpontos peremértek-problémat

Ho,(x) =Eupu(z) , £=0,1,2,..., NodesMazx
peremfeltétel : ¢, (x =+£1)=0

Kezdjik a ”legegyszeriibb” esettel, a V(x) = 0 potencidllal, hiszen erre az esetre az analitikus megolddast is
ismerjiik (~részecske dobozban).

e Az igy meghatarozott stacionarius allapotokbdl épitsiik fel a

NodesMax

U(z,t) = Z @M(a:)e_iE“t

n=0

hullamfiiggvényt. Ez megolddsa az id6fliggd Schrodinger-egyenletnek, a numerikus modszeriinket ezzel fogjuk
tesztelni.

e A Crank-Nicholson sémét hasznilva irjunk programot az id6fiiggé Schrodinger-egyenlet, mint kezdetiérték-
probléma megoldasara. Prébaljuk ki a

NodesMax

"/}(xvt = O) = \I’(.%‘,O) = Z @M(m)

n=0

kezd6feltétellel a programunkat és hasonlitsuk Gssze a kapott numerikus megoldést az ”egzakt” ¥ (z,t)-vel.

II. MEGJEGYZESEK A MELLEKELT MEGOLDASHOZ
A. A Numerov rekurzié a sajatérték problémahoz

A megoldandé differencidlegyenlet

Taylor-sorbdl lathaté, hogy
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Az egyenlet ebben az alakjdban igen alkalmas a probléma targyaldsara, hiszen a kovetkezd rekurzidkra vezet

elére:  RY., =U,—1/R} vagy  hatra: R, =U, —1/R,

ahol
pt B Tor]enn oo 1 [I-Taalena - 2+107]
s [1—Ta]on R 5 [1—Tn]on ’ [1—T]
Ha a beosztédst ugy vélasztottuk, hogy x1 = —1 és zy = 1, akkor
p1=0 — Rf=o00 6s on =0 — Ry_, =00

Balrdl indulva az elére rekurziét tudjuk hajtani ([R3 ] — Rf — Rf — ...) és a jobb oldali peremt8l pedig a hétra
rekurziét ([R?\},l] — Rﬁﬂ — R}ﬁ?’ — ...) hasznalhatjuk. A programozott eljardsban balrél haladunk mindaddig,

mig R < 1. Az R}, ~ 1 osztépontndl megéllunk az elére rekurziéval és a mésik szélrél belépegetiink ehhez a
talalkozasi ponthoz. A taldlkozdsnél kiszamolt

|RY,_. —1/Ry,._| = A(E)
mennyiség alkalmas annak az eldontésére, hogy az aktualis energia sajatenergia-e, hiszen sajatallapotban

A(E,) =0

e Az alapéllapot (és fgy minden sajdtdllapot) energidjara als6 korldtot adhatunk, hiszen (miért?)

2
Ey > me% ahol Vi = min{V (z) |z € [-1,1]}

e Az 1-dimenziés Schrodinger-egyenlet kotott dllapotairdl tudjuk, hogy az energidjuk szerint novekvé sorba ren-
dezett {p, () , p=0,1,2,..} fiiggvényekre igaz, hogy ¢, (x)-nek pontosan p darab belsé zéréhelye van. A
Numerov integralds soran megszamoljuk, hogy az aktudlis E érték mellett R hany osztépontnal negativ, ez adja
a zéréhelyek szamat. Tekintettel arra, hogy ”normalis” koriilmények koézott

h2

T(x) = 3

[V (z) - E] < 1

R, _, negativ értéke valéban azzal kapcsolatos, hogy ¢,_1 és ¢, ellenkezd elgjelii.

e Azm=0,1,2,..., NodesMax adott szamu zéréhellyel rendelkezé megoldds keresésekor az energidt noveljiik, ha
a préba sordn kevesebb zéréhelyet és csokkentjiik, ha tobbet taldltunk. Ha a zéréhelyek szdma megfeleld (és
bizunk abban, hogy kozel jarunk az igazi sajdtértékhez) linedris extrapoldcidval keressitk a A (E) = 0 egyenlet
gyOkét. Ez az eljards alaposan eltévedhet, de nem volt most cél, hogy univerzdlis (ididtabiztos) eljardst adjunk.



B. Crank-Nicholson eljaras az idéfejlédéshez

A beprogramozott eljards a CN formulat hasznélja:

—apF 4 (14 20 + b)Yt —

vagy matrix alakban
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