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Practica Computacional: La Ecuaciéon de Schrodinger ¢

I. PARTICULA CONFINADA EN UN POZO DE POTENCIAL UNIDIMENSIONAL
A. Parte tedrica

La figura 1 representa un “pozo de potencial” unidimensional (1-d potential well)

V(z) =0 (lz] > a)
V() = —|Eof (|2 < a).

Resolver la Ecuacion de Schrodinger y obtener el espectro de energias posibles del sistema.

Poteential V/(r)

radiusr

FIG. 1. Pozo de potencial unidimensional, de ancho a.

Procedimiento de solucion: separar el problema en distintos sectores,
solucionarlos independientemente y hacer coincidir las funciones (y sus
derivadas) en los bordes.

Se debe solucionar separadamente el caso de soluciones pares e impares.

En el sector I (adentro del pozo) reemplazar:
k? = 2m(Eo + E)/h? = 2m(Ey — Ey)/h* y p; = hk;
En el sector II (afuera del pozo) reemplazar:
a? = ZmEb/h2 y p? = 2mE0/h2

la continuidad de las funciones y sus derivadas llevaran a
obtener ecuaciones trascendentales de la forma:

k;a tank;a = aa para el caso par
ki;a cotk;a = —aa para el caso impar

NO INTENTE RESOLVERLAS !

Una forma de resolver este problema es graficando:
k;a tank;a 6 —k;a cotk;a

Las soluciones posibles se encuentran en las intersecciones de esta funcion con

(kia)® + (aa)? = (pa)?

$http://www.df.uba.ar /users/dmitnik /computation /schromath/pozo/pozo.html
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B. Preguntas

. Utilizar el grafico dado en la Figura 2 y calcular el primer estado ligado impar, para el caso en que Vy =1 a.u.

y ap = 1.75 a.u..

. Trazar un boceto de las primeras soluciones y compararlas con las del pozo infinito.

. Analice el problema de una particula en un pozo de potencial V=0 (|x — 2| > a) y V = —|Ey| (|z — 20| < a).
. {Cémo cambian las energias si en lugar de V se utiliza V + €?

. {Cémo cambian las energias si en lugar de tener un potencial de rango a, este es a + L 7

. Las expresiones de las energias que se obtienen en estos ejercicios son exactas (no hay Ag). ;Qué se puede decir

acerca del tiempo que tarda una particula en decaer desde un estado excitado?

. En las siguientes figuras estan representados un potencial unidimensional, la funcién de onda radial correspon-

diente al 5! nivel de una particula en ese potencial, y su energia correspondiente. Sélo uno de los graficos es
correcto. Identificar cudl es.
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En las figuras siguientes estan representados potenciales unidimensionales, y sus estados fundamentales, de-
splazados verticalmente con su energia correspondiente. Cada funcién de onda es soluciéon de alguno de los
potenciales dibujados en la figura. Identificar cual de estos graficos es el correcto.

L T B B I R B S B B A B A B S B I
02} —o02f o2 -
ol 1oL 1oL |
_0.27‘\‘\‘ “‘“7_0.27“““‘““7_0.27“““““‘7
10 0 10 20 30 40 50 -10 O 10 20 30 40 50 -10 O 10 20 30 40 50
I 1 B B B I B B TS B 1 B B B T
02+ — 02 — 02+ |
ol 1oL 1oL |
_027‘\‘\‘\‘\‘\‘7 IR T P T

“-10 0 10 20 30 40 5(_)0'2-10 0 10 20 30 40 560'2-10 0 10 20 30 40 50



&:uacién de Schrodinger: Pozo 1d 16" Cuatrimestre 2005

y = -X cotg(x)
2, N - =
o () o o
() o () o
o o o o o
o I I I I | I I I I | I I I I I I I I
i o © o o o )
_OO = N w EAN (@] ]
'U-I IIIIIIII|IIII|IIII|IIII
oL O ] _
2 _
o1 oL ]
N ]

I'[
SZTl

T

|

J

X - B ] .
= —

L e N
Ll S a —
(J-I — —

_!_\_ | .

L N[ ] .

oL .

po bbb b bl
N
N Cooo by L1 1 1
o1

FIG. 2. Curva —x cot(x).
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C. Parte computacional

Discretizar la Ecuacién de Schrédinger para obtener, por el método de diagonalizacion directa la solucién numérica
del problema de una particula ligada en un pozo de potencial V =0 (Jx — x¢| > a) y V = —|Ey| (| — x| < a).

El metodo de diagonalizacion directa sera explicado brevemente en clase, y el alumno recibira
un programa basico (WELL.FOR) con el cual podra realizar los ejercicios.

El programa no esta optimizado, esta escrito en la forma mas facil para comprenderlo.

Para hacer el programa mas simple, la subrutina de diagonalizacion se compila en forma separada.

1. Utilizando el programa WELL.FOR, encontrar los estados ligados al problema, para a = 30 y Ey = 30.
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FIG. 3. Algunas de las funciones halladas utilizando el programa WELL.FOR. Los pardmetros iniciales se dan como datos
dentro del programa.

2. Aumente progresivamente la profundidad del pozo de potencial.

e ;Qué ocurre con el niimero de funciones halladas?
e ;Qué ocurre con el nimero de nodos de ellas?

e ;Qué ocurre con las energias?
3. Explore cémo cambian las energias variando el radio a.

e ;Se puede determinar la profundidad del pozo conociendo la energia del estado bésico?
4. Explore la paridad de las funciones.

5. Modifique el programa y trate de obtener soluciones para otros potenciales. En particular, verifique sus respues-
tas a las preguntas II-B-7 y 8.
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“UQTORZI

Printed by Dario Mitnik

nrmesh=100
do 75 irow=1,nrmesh

75 r eadwhi t e(inptfile,
cbad&(inmst\slalus—

220 format (5%,
P efnrmesh . gt .
end

rmin=0.0
rmax=nrmesh*hr

function Vpot(x)

goi t 8(10(R20), hr,nrmesh
hi 10.

4,2x,"

xpts) pause '

10.4,5x,"

primnir6ivtyive the rspace mtegrauon interval hr (alu.):
Wi Jchi

ng,irow)+ener(nq)

print*’ givethe number of total steps (nrmesh) (manxpts,”
eep))

nrmesh=,i5)
increase mxpts parameter

rmax=:,f10.4)

y

C,”M.,m”te(mswrmmymnﬁuﬁﬂn".”"n".”"n"“”“”.“”“
830 format (5x,’ rmin=:f:

May 30, 05 15:14 well.for Page 3/4 May 30, 05 15:14 well.for Page 4/4
program potential_well 1130 May 2005 —potential V parameters
orting the ors/values into energies —Generates the Potential.
i i VO--deep of the potential
—ppi@nédakt er (mxpt:
by Dario Mitnik cormon/bkmesh/rmin,rmax,hr,nrmesh
——- store al | bound state wavefunctions poimbt VO (a.u.):
di it-Eahiilsh  orbitals.datstatus=" unknowri) ceattvibkpot/apot,VO
open( unitsi4, ﬁlme potentialwell.datstatus=" unknowrl) 400 print*’' give the potential range a (a.tv.):
ener(n (nq) daad’inﬁumne two,five/0.5,1.0,2.0,5.0/
[oR. dat a inputi f (ener(nq) I t 0) pnnt45 nq ener(nq) W( it e(10,440), VO,apot
45 cal | readdatarat (5x ',i3,10x, .4, au.) C——————— +$-(epotdinggpotemaa) ort thergrid
x0 = (rmpx Hninti)/tttds potential is too broad for your mesh
-eonstruetion-of Hamitibnidion 0 to 400
cal | constrthrzero enddd = xO-apot/twe
do 100 irow=1,nrmesh 440 f orhigh éﬁxmavﬁﬂmlﬂo 4,2x,' a=,f10.4)
&00... diagonalization ~ sunFsumkv(irow,nq)**2 Vpot =0.0
cal | diagptot=hr* sum returh (x .gt.rlow .and. x. | e. rhigh) Vpot=—apot
if(v(lng) .lt.zero) sign=-one
output do 200 |r0w—1 nrmesh c write(40,*) x, *,Vpot
cal | printkthi(ng,irow)= si gn*v(irow,nq)/ sqrt (ptot) [
conti nue c return
stop subr endi ne constrH
estlurn c
end VESTEES tHTE* B APTIOTATE, * % % % % % % % % %k % K%k % %k %k %k kKK KK K% 8
c c
pe B par amet er (mxpts=500)
c cormon/bkmesh/rmin,rmax,hr,nrmesh
subroutine peatttata comon/bkhamilt/d(mxpts),e(mxpts)
c—————--Reatistigpenergieaad selected bound wavefunctions. dat a half,one,two0/0.5,1.0,2.0/
[ Parampateaset er (mxpts=500) writ e(10,50)
c i 50 format (/5x,’  Construction of complete set of orbitals
mxpts) write(10,%)’ '
cbamaotbkni8shbtipytfilex,hr,nrmesh
comon/bkpot/apot,VO [ building hamiltonian on the grid
write(10,5) X0 = (rmax + rmin)/two
5 fwoi na(llEi) Results: ) do 40| 1,nrmesh
write(10,6) =i*hr
5 ﬂorzlfamﬂldilmfmeyﬁotennal Well: Energies and Wavefunctions:
6 for NBt(E®@E) -).0) write(10,45) ng.ener(ng)
20 conti nue
45 format (5x, n=,i510x, energy =: ',f15.4," au.’)
C——————- -wavefunction parameters conti nue
inptfile = 11
1 ! return
B0.....hr--rbpacaintagbation interval end
nrmegin+ i T (<0to exit)' c
rmesh-eauigsp points [
rmln:uo(nmaﬁmlm)ashmur n c
fill only)' subroutine diagH
r ead(* 50) oulpumle(e 30)
....... default parameters — Matrix diagonalization.
hr=0.Jopen( uni t =inptfile file=outputfile,status=" unknown’) — Also stores the Eigenvalues and Eigenvectors.

par anet er (mxpts=500)
cormon/bkmesh/rmin,rmax,hr,nrmesh
conmon/bkhamilt/d(mxpts),e(mxpts)

c d(mxpts) ! diagonal part of the Hamiltonian
c e(mxpts) ! non-diagonal part of H
di mensi on v(mxpts,mxpts) ! eigenvectors
di mensi on wksp(mxpts),iwksp(mxpts) ' working arrays for sorting
nmor i i mxpts)
c chi(n,mxpts) !'normalized eigenvectors

dat a zero,one/0.0,1.0/

c——————————matrix diagonalization
cal | tgli(d,e,nrmesh,mxpts,v)
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