Projekt nr B. 7. 1.

Metoda macierzowa rozwigzywania jednowymiarowego rownania
Schrodingera.

Projekty moga by¢ wykonywane oddzielnie dla trzech réznych potencjalow

Wstep.

Niezalezne od czasu réwnanie Schrodingera dla elektronu uwigzionego w pewnym potencjale V(f) ma postac:
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Jest to rownanie wlasne operatora energii (hamiltonianu). Rozwiazaniem rownania (1) sa funkcje wlasne

l//(f) oraz odpowiadajace im wartosci wlasne energii E.

Jedna z metod rozwiagzywania jednowymiarowego rownania Schrodingera jest metoda diagonalizacji macierzy
hamiltonianu. Wygodnie jest najpierw wprowadzi¢ atomowe jednostki energii i dlugosci. Za jednostke dlugosci

przyjmujemy promien Bohra lay =0.05292nm, a za jednostke energii (hartree)
2

1Ha = n =27.211eV . W réwnaniu (1) podstawiamy 72 = m_ =1 a energig i dlugo$ci wyrazamy w
e 9B

jednostkach atomowych.
Przyjmujemy rozmiar pudta obliczeniowego réwny 2L i okreslamy siatke punktow
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pochodna w réwnaniu (1) ilorazem réznicowym:
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Po wprowadzeniu tych zmian otrzymujemy:
1 V/i+l _ 21//1 + l//i_l
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Do rozwiazania tego rownania potrzebny jest jeszcze warunek brzegowy. Zadamy, aby funkcja falowa zerowata
si¢ na brzegach rozwazanego obszaru (pudta obliczeniowego):
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Roéwnanie (3) mozna przedstawi¢ w postaci macierzowe;j:
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Macierz hamiltonianu w rownaniu macierzowym (4) jest trojdiagonalna i symetryczna o elementach
rzeczywistych zdefiniowanych nastepujaco:
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Zadania do wykonania (do wyboru jeden z trzech punktow):

A.

Diagonalizujac macierz hamiltonianu znalez¢ energie oraz funkcje falowe stanu podstawowego a takze
trzech kolejnych stanéw wzbudzonych elektronu uwigzionego w prostokatnej studni o szerokosci 20
nm i skonczonej glgbokosci V. Jako poziom odniesienia przyja¢ dno studni. W sprawozdaniu nalezy
zamiesci¢ przyktadowe wykresy funkcji falowych oraz wykresy energii i prawdopodobienstwa
znalezienia elektronu w barierze w funkcji gigbokosci studni (V=10meV-50meV).

Znalez¢ energie oraz funkcje falowe elektronu w stanie podstawowym i w trzech kolejnych stanach
wzbudzonych, dla trojbarierowego potencjatu uwigzienia (rysunek ponizej).
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Przyjaé szerokos$¢ pojedynczej studni z= 10 nm, V=10 meV. Szerokos¢

bariery b oddzielajacej obie studnie zmienia¢ od 0 do 40 nm. Przyjac stata
szeroko$¢ barier zewngtrznych rowna 50 nm.

z W sprawozdaniu nalezy zamiesci¢ wykresy funkcji falowych stanu
podstawowego i wzbudzonego oraz kwadraty ich modutéw dla kilku wartos$ci
b. Prosz¢ takze sporzadzi¢ wykresy energii tych stanéw, ich réznicy (tzw.
energii tunelowej) oraz prawdopodobienstwa znalezienia elektronu w barierze
zewnetrznej w zaleznosci od szeroko$ci bariery oddzielajacej kropki.

nalezy przyja¢ staty krok dz (np. 0.2nm)

wektory wilasne (funkcje falowe) otrzymane z procedury uzytej do diagonalizacji macierzy
hamiltonianu nalezy unormowacé

dodatkowo mozna zbada¢ wplyw zmniejszania szerokos$ci barier zewngtrznych na podnoszenie energii

Znalez¢ energie stanu podstawowego i trzech kolejnych stanéw wzbudzonych elektronu uwigzionego w

m.,®
°” x? (tzw. oscylator kwantowy). W roéwnaniu (1) wprowadzic¢

potencjale parabolicznym V(X) =
oscylatorowe jednostki dugosci | [ = ,|—— | i energii (h(o) Otrzymane energie porownac z
mao

ho
wynikami doktadnymi (En = (l + ZH)T’ n=0,1, 2] . Wykona¢ wykres zaleznoéci btedu

energii w funkcji N dla energii oscylatora /i = 10meV dla kazdego rozwazanego stanu
energetycznego. Narysowaé przyktadowe przebiegi funkcji falowych.



