Az 1-dimenzids Schrodinger-egyenlet numerikus megoldasa
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1. MEGJEGYZESEK A MEGOLDASHOZ

Az éravézlatban a kozonséges differencidlegyenletek kapcsan targyaltuk a probléma minkét vonatkozasat. A
Numerov-médszerrel oldjuk meg a peremérték-problémét és shooting-mddszerrel keressiik a

Heo,(x) = Eupu(z) , £=0,1,2,..., NodesMax
peremfeltétel : ¢, (r==+1)=0
sajatértékeket és sajatfiiggvényeket.
A 7legegyszeriibb” eset, ha a V(x) = 0, ekkor az analitikus megoldést is ismerjiik (~részecske dobozban). A mdsik

bemutatott megoldas az intervallumon harmoénikus potencialt vizsgdl.
A meghatarozott staciondrius allapotokbdl felépitjiik a

NodesMax

V)= Y pula)e

n=0

hullamfiiggvényt. FEz ”egzakt” megoldasa az id6fliggé Schrodinger-egyenletnek, ami egy parabolikus parcidlis
differencidlegyenlet. Az oravazlatban a Crank-Nicholson-sémaét kidolgoztuk erre az IVP feladatra. Most a kezdeti
feltétel legyen

NodesMax

Gl t=0)=V(x,0)= > ¢u(x)

n=0

igy a programunk altal szdmolt evoliciét Gssze tudjuk hasonlitani az ”egzakt” ¥(z,t)-vel. A beprogramozott eljaras
a CN-formuldt haszndlja:

ist ot

—a? (14 20+ b)) 0 —agft = agf ) + (1 — 20— b)) ¥f +adf , ; a=

vagy matrix alakban
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és A tridiagonalis matrix:
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