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1 Wprowadzenie
Naszym celem jest znalezienie numerycznego rozwigzania niezaleznego od czasu rownanie Schrédingera
Hy=Ev (1)

w dwéch wymiarach. Postaé¢ operatora energii jest nastepujaca
r? (0% 02
H=—|—+— 2
2m* <8x2 + Oy? 2)

W tym celu wprowadzamy siatke weztéw: x; = A-i,i=1,2,... ,ngorazy; =A-j,5=1,2,...,n.
Nastepnie dyskretyzujemy réwnanie wlasne na siatce zastepujac drugie pochodne ilorazami réznico-
wymi:

B2 iy — 205+ %icyy | Yige1 — 25+ Pijo1
Hy=by= 5 ( A? N A2 ) =Bg
Dokonujemy teraz reindeksacji: | = j + (i — 1) - ny, | = 1,2,...,n, n = ng - n, oraz wprowadzamy
wspotczynnik t = —%, dzieki czemu réwnanie przyjmuje prostsza postac:
HI;Z) =t (wl—ny + wl—l - 411% + ¢l+1 + ¢l+ny) (5)

Jesli operator H zapiszemy jako macierz kwadratowa n X n to jedyne elementy niezerowe w wierszu
maja postac:
Hyjtn, = Hye1 =t, Hy=—4 (6)

wiec macierz H jest piecioprzekatniowa jak na rysunku ponizej (rys.1)

h|,|+ny

Rysunek 1: Posta¢ macierzy operatora energii dla problemu wtasnego Hy = Ey
w 2D.

Naszym celem jest jej diagonalizacja.



2 Zadania do wykonania:
1. Przyjmujemy nastegpujace parametry: n = ng * ny, ng = 20, ny = 20, m = 10, ¢t = —0.021.
2. Tworzymy macierze: Hyxpn, Ynxn, Xnxn Oraz wektory n-elementowe d i e.

3. Aby wypelni¢ elementy H musimy uwzglednié¢ fakt ze wezly znajdujace sie na brzegach rozpa-
trywanego obszaru maja mniej sasiadéw niz wezty polozone wewnatrz (rysunek 2)
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Rysunek 2: Dwuwymiarowa siatka na ktorej szukamy rozwiazania.

dlatego elementy macierzy wypelniamy stosujac ponizszy kod:

for(i=1;i<=nx;i++){
for(j=1;j<=ny;j++){

1=j+(i-1)*ny;
for (k=1;k<=n;k++)H[1] [k]=0.;

if(i>1)  H[1][1-nyl=t; //dla i=1 nie ma sasiada z lewej strony

if(i<nx) HI[1][1l+nyl=t; //dla i=nx nie ma sasiada z prawej strony
H[1] [1]=-4%t;

if(j>1)  H[11[1-1]=t; //dla j=1 nie ma sasiada ponizej siatki

if (j<ny) H[1][1+1]=t; //dla j=ny nie ma sasiada powyzej siatki

4. Przeksztalcamy macierz H do postaci tréjdiagonalnej
P'HP=T (7)

przy uzyciu procedury tred2:

tred2(H,n,d,e)

gdzie: H, xy, jest macierza ukladu, n-ilo$¢ wierszy /kolumn w H, d i e to wektory n- elementowe.
Procedura tred2 zwraca macierz trojdiagonalng (T) zapisana w postaci wektoréow d i e. Wektor
d jest diagonala, a wektor e pierwsza poddiagonala T.

Uwaga: Na wyjsciu macierz H = P tzn. zostaje ona nadpisana przez macierz podobienstwa P.

5. Diagonalizujemy macierz T
T yr =M Yk (8)

uzywajac procedury tqli:
tqli(d,e,n,Y)



Jesli do procedury przekazemy Y,x, = Inxn to procedura zwréci w kolumnach macierzy Y
wektory wiasne T, a wartosci wlasne zapisane sg w wektorze d. Uwaga: wartoéci i wektory
wlasne nie sg posortowane.

. Odtwarzamy wektory wlasne pierwotnego problemu (dla ulatwienia zapiszmy je jako Hxp =
ATk, gdzie k numeruje wartosci i wektory wlasne). Ponizej wyjasnienie:

T = P'AP (9)

Ty = My (10)
P'APy, = My P-/ (11)
A(Pyr) = MPyxk) (12)
Az, = Izy (13)

Ty = Py (14)

Czyli, jesli chcemy przeksztalci¢ wszystkie wektory to wykonujemy mnozenie dwoch macierzy:
X=P 'Y (15)

gdzie: Y to macierz, w ktorej kolumnach zapisane sa wektory yi, a macierz P to macierz prze-
ksztalcenia (ktora dostajemy z tred2).

. Poniewaz wektory i warto$ci wlasne nie sa posortowane, dokonujemy sortowania energii oraz
indeksow wektoréw (tablica indx):

for(1=1;1<=n;1++) indx[1]=1; // inicjalizacja

for(1=1;1<=n-1;1++){
for(k=n;k>=1+1;k--){
el=d[k-1];
e2=d[k];
11=indx[k-1];
12=indx [k];
if(e2<el){ //wymieniamy energie i indeksy wektoréw miejscami
d[k]=el;
dlk-1]=e2;
indx [k]=11;
indx[k-1]1=12;

teraz wartosci wlasne sg posortowane od najmniejszej do najwiekszej w tablicy d, a odpowiadaja
im wektory wlasne ktorych indeksy wpisane sg do kolejnych komoérek tablicy indx.

. Zapisujemy wektory wlasne do pliku uwzgledniajac pierwotne indeksy, czyli I — (1, j)

FILE *fp;
fp=fopen("dane.dat","w");
for(i=1;i<=nx;i++){
for(j=1;j<=ny;j++){



10.

1=j+(i-1)*ny;
fprintf (fp,"%6d %6d ",i,j);
for(k=1;k<=m;k++)fprintf (fp," %12.6f ",x[1]1[ indx[k] 1);
fprintf (fp,"\n");

}

fprintf (fp,"\n");

}
fclose(fp);

Rysujemy kolejne rozwigzania w postaci map (funkcje falowe w 2D) w Gnuplocie przy uzyciu
skryptu:

set term png

set view map

set pm3d interpolate 4,4

set out ’vec_NUMER.png’

splot ’dane.dat’ u 1:2:NUMER w pm3d

gdzie: NUMER = 3,4,... to kolumny w ktoérych wpisane sa wektory wtasne odpowiadajace
najnizszym energiom (warto$ciom wlasnym).

Do pliku prosze zapisa¢ m wartosci wlasnych. Ponadto prosze narysowaé pierwsze m rozwiazan
(wektoréw wlasnych/ funkcji falowych). Niektére wartosci wlasne pojawiaja sie dwukrotnie, czy
odpowiadajace im wektory (funkcje) wlasne sa identyczne?



