Projekt nr C.7.1

Metoda roznicowa rozwigzywania zaleznego od czasu rownania
Schrodingera dla czgstki w studni potencjahu i polu elektrycznym

Wprowadzenie

Podstawy fizyczne 1 numeryczne

Rozwazamy zalezne od czasu rownanie Schrodingera, opisujace jednowymiarowy ruch
czastki. Znajdujemy jego rozwiazanie metoda roznicowa. Wprowadzajac atomowe jednostki
dhugosci, energii 1 czasu, tzn. przyjmujac formalnie h=2m =1, mozemy zapisa¢ zalezne od
czasu rownanie Schrodingera w postaci:
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Hamiltonian A jest suma operatoréw energii kinetycznej i potencjalne;:
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Wprowadzamy nastepujaca dyskretyzacje zmiennych:
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Przyblizenie réznicowe rownania (1) ma postaé:
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gdzie operator H , definiujemy za pomoca rownania:
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Na podstawie (5) 1 (6) otrzymujemy rownanie:
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ktore przeksztatcamy do postaci:
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gdzie funkcje pomocnicza , definiujemy za pomoca relacji:
(1+§]:1kA t}(,i =2y (9)

Korzystajac z definicji operatora H , otrzymujemy réwnanie:

.72

2ih’ 4ih
o +(?—2— thk)xi + Xt = ?wi , (10)

ktére mozna sprowadzi¢ do ukladu réwnan liniowych o macierzy trojdiagonalnej. Uktad ten
mozna rozwiaza¢ za pomoca dostgpnych procedur numerycznych.

Problemy fizyczne

Czastka w studni potencjalu

Rozwigzujemy réwnanie Schrodingera dla czastki w prostokatnej skonczonej studni
potencjatu. Mozna przyjac np. szeroko$¢ studni = 50 ag (promien Bohra) i gtebokos¢ = 0.1 Ry
(rydberg). Obliczenia prowadzimy w przedziale [a,b] znacznie szerszym od szerokosci studni,
np. 500 ap, aby unikna¢ wpltywu granic tego przedzialu. W chwili poczatkowej t=0
umieszczamy w studni potencjalu czastke opisana funkcja falowa o ksztalcie funkcji Gaussa.
Rozwiazujemy numerycznie rownania (9) 1 (10) w celu uzyskania ewolucji czasowej pakietu
falowego. W wyniku powinni§my otrzymac¢ stopniowe rozmywanie si¢ funkcji falowej
wewnatrz studni potencjatu.

Wplyw pola elektrycznego

Ciekawym rozwinigciem powyzszego problemu jest wprowadzenie dodatkowo statycznego
jednorodnego pola elektrycznego, co oznacza dodanie do energii potencjalnej wyrazu Fx,
gdzie F jest natezeniem pola elektrycznego (w jednostkach atomowych). Nalezy przeprowa-
dzi¢ symulacj¢ ewolucji czasowej uktadu dla réznych wartosci F. Dla odpowiednio duzej
wartos$ci F' powinnismy zobaczy¢, ze po uptywie czasu rzedu kilku jednostek atomowych
czastka ,,ucieka” ze studni potencjalu w kierunku malejacego x, tzn. znaczna czes$¢ funkcji
falowej czastki przemieszcza si¢ w tym kierunku poza obszar studni potencjalu. Mozemy w
ten sposob obserwowac tzw. kwantowe tunelowanie czastki przez barier¢ potencjatu.



Zadania do wykonania

1. Napisa¢ program, ktéry po wezytaniu danych wejsciowych (szerokos¢ 1 glebokos¢ studni
potencjatu, wartosci krokéw 4 i At, liczba iteracji) rozwiazuje zalezne od czasu réwnanie
Schrodingera dla czastki w prostokatnej studni potencjalu. Poczatkowy ksztatt funkcji
falowej przyja¢ w postaci gaussowskiej.

2. Wprowadzi¢ dodatkowo pole elektryczne o zadanym nat¢zeniu F i wyznaczy¢ ewolucje
czasowa uktadu dla réznych warto$ci F. Prawdopodobienstwo P znalezienia czastki w
obszarze studni potencjalu powinno male¢ w przyblizeniu eksponencjalnie, czyli
P ~exp(-t/t), gdzie T jest czasem zycia czastki w studni potencjalu. Sprawdzi¢ te
zalezno$¢ 1 wyznaczy¢ czas zycia 7 jako funkcjg parametréw studni potencjatu i nat¢zenia
pola elektrycznego.

3. Sprawdzi¢, czy uzyty w rOwnaniu (8) operator ewolucji czasowej zachowuje unormowanie
funkcji falowe;j.

4. Za pomoca dowolnej procedury graficznej narysowac ksztatt funkcji falowej dla réznych
chwil czasu.
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