Projekt nr C.7.7

Zastosowanie metody Numerova do rozwigzania rOwnania
Schrodingera dla potencjalow sferycznie symetrycznych

Wprowadzenie

Poszukiwane sa skwantowane warto$ci energii, jakie moze przyjmowaé czastka
poruszajaca si¢ w trojwymiarowym, sferycznie symetrycznym potencjale. Wartosci te znane
sa analitycznie w przypadku kilku potencjatow, z ktorych dwa najbardziej znane to potencjat
kulombowski (atom wodoru) i oscylator harmoniczny. Niestety, bardzo czgsto potencjaly
wystepujace w roznych zagadnieniach fizycznych nie naleza do tej, badz co badz, waskiej
klasy. W takim przypadku narzucone warunki symetrii potencjatu (potencjat zalezny tylko od
r, czyli od odleglosci od centrum) pozwalaja nam wykona¢ cata separacje czgsci katowej
funkcji falowej w taki sam sposob jak dla atomu wodoru (patrz np. Schiff - Mechanika
kwantowa). Na czg$¢ katowa funkcji falowej dostaje si¢ rozwiazania wyrazajace si¢ przez
tzw. funkcje kuliste ¥;"(9, @), majace dwa indeksy: / oraz m. Jak wiadomo ze standardowego
kursu mechaniki kwantowej odpowiadaja one odpowiednio za catkowity moment pedu
(L’ =1(l +1)i*) oraz za rzut momentu pedu na dowolnie wybrana o$, np. 0§ z (L, =mh ) . Na

czes$¢ radialna funkcji falowej dostaje si¢ nastgpujace roOwnania:
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Jezeli radialnej czg$ci funkcji falowej bedzie si¢ szuka¢ w postaci:
R(r)=x(r)/r, 2)

to rownanie na funkcje y(r) przybierze postaé:
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W rozpatrywanym tutaj problemie istotne beda dwie klasy potencjatow:

1. potencjaty podobne do kulombowskiego: V(r)=—2ze"/r" (>0)

2. potencjaly podobne do oscylatora harmonicznego:  V (r)= kr” / 2 (y>0)

Przyjecie konkretnej postaci potencjalu pozwala sprowadzi¢ rownanie (3) do postaci rownania
bezwymiarowego, co oznacza mozliwo$¢ wyliczenia wartos$ci wlasnych energii, wyrazajacych
si¢ bezposrednio przez state fizyczne i pozwala uniknaé przyjmowania tych stalych np. za
jednostkowe.



Jezeli przyjmiemy w réwnaniu (3) potencjal postaci:
v(r)=cr, @)

to rownanie przybierze postac:
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Na rownaniu (5) mozna wykona¢ transformacj¢ skalujaca poprzez wybranie charakterystycz-
nej jednostki odleglosci ag 1 energii Eo. Jezeli przyjmie sig, ze:
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to rownanie (5) mozna przeksztalci¢ do postaci:
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Zamiana zmiennychna p =r/a, i E’'=2mEal /h* daje rownanie postaci:
2
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Dla potencjatu kulombowskiego mamy C =—Ze” i y = -1, co daje:
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Dla oscylatora harmonicznego otrzymuje sig:
a; . oraz pr=2E |m_2E (10)
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Zadania do wykonania

1. Napisa¢ procedure catkujaca réwnanie (8) metoda Numerova, zaczynajac od zera do
danego ograniczenia gornego dla promienia. Przy starcie dla metody Numerova przyja¢
wartos$¢ funkcji zero dla p = 0 oraz wartos$¢ rz¢du przyjetego kroku catkowania 4 dla p = A,
co wystarcza do rozpoczecia catkowania. Tak dlugo dobiera¢ warto$é energii E, az
calkowanie rownania doprowadzi do wartosci y = 0 dla gérnej wartosci p. (Por. instrukcja
dla projektu nr 7.1).



2. Wyznaczy¢ najnizsze cztery energie wilasne dla /=0, 1,2 dla obu postaci potencjatu.
Poréwna¢ z odpowiednimi warto$ciami doktadnymi, znanymi z podr¢cznikoéw mechaniki
kwantowej. Wyrysowac radialne czg$ci funkcji falowej dla tych pozioméw energii.

3. Przyja¢ potencjat w postaci (4) i metoda jak w punkcie 2. wyznaczy¢ zalezno$¢ pierwszych
czterech energii wlasnych w funkcji parametru y w zakresie od -0.5 do -2.0 dla potencjatu
typu atomu wodoru oraz w zakresie od 1.5 do 2.5 dla potencjatu oscylatora harmonicznego.
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