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Schrodinger jafnan leyst i fallagrunni

Hamiltonvirkja eindar i éendanlega djupum maettisbrunni med breidd a er
heaegt ad skrifa sem

p2
Hy=—+YV 1
0 2m+ 0> ()

par sem m er massi eindarinnar og V; er meetti sem haegt er ad skrifa i
raunrami (e. coordinate representation) sem

Vo(z) =

0 ef0<z<a
{ (2)

oo annars .

Pad eettu allir ad kannast vid eiginfoll Hy, en pau eru

(2|¢n) = dn(z) = \/% sin ("%x) , neN* (3)

. . . . 2. 252
og tilsvarandi orkugildi ¢, = %

Skilgreinum nt annan Hamilton virkja H = Hy + W bar sem

Wie) = {WO of |o—a/2l <b/2 @

0 annars

bar sem b < a og Wy > 0. Heefileg steerd & b er a/10. Vid sjaum ad W
skilgreinir meettisvegg med haed Wy og breidd b sem er stadsettur i midjum
meettisbruninum V(x).

Verkefnid bitt er ad leysa timaohadu Shrodinger jofnuna H|,) = E,|y),
b.e. finna eiginastond H og orku peirra. Eiginfoll H erfitt ad reikna analytiskt
(en b6 haegt). Pu att aftur & moti ad leysa verkefnid med ad nota linulegan
fallagrunn. Skodadu hvernig steerd Wy hefur ahrif & orkuréf og bylgjufoll
kerfisins. Skodadu einnig samleitni orkuréfsins med tilliti til steerd grunnsins.
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Leidbeiningar

Paod fyrsta sem pu parft ad gera er ad velja grunn. Grunnurinn {|¢,)} er
tilvalinn. Vigrana { pessum grunni er haegt ad rita sem

(n)

=l
(n)
Co
6n) = | (5)
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Coo ¢
par sem ¢\ = 8. Athugid ad vigrarnir { {|¢n)} mynda hornréttan og

stadladan grunn fyrir Hilbert ramid sem vid erum ad vinna i. Pad er pvi
haegt ad rita hvada vigur 1 pessu Hilbert rami sem linulega samantekt af
stokum 1 {|on) }

[ ofangreindum grunni er heegt ad skrifa H sem

Hll H12 Hloo
T e A 0
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par sem fylkjastok H eru reiknud skv.

Hypn = ($m|H|¢n) = (dm|Ho + W|on) - (7)

Augljoslega er H 6endanlega stort. Pa parft pvi ad skera af grunninum, b.e.
pa parft ad setja oo — N. Steerdin & N dkvardar pvi hversu morg foll pa
notar 1 fallagrunnin og par med nakveemninni 1 Gtreikningum pinum. Eftir
skurd hefur fylkid H pvi steerdina N x N.

Eftir ad vera buinn ad reikna 61l N2 fylkjastok H parftu ad hornalinugera
fylkid. Petta gerir bt med ad nota undirstef (e. subroutine) ur MKL safninu
sem fylgir ifort pydandanum. Betur er farid i notkun pess i fyrirlestrum.
Undirstefid skilar fylkinu U par sem dalkar U eru eiginvigrar H, eda

U= [[t1), [¥2), -+, [¥N)] - (8)
par sem
0
iy = | o)
9]



Undirstefid skilar einnig vigrinum E sem inniheldur orku eiginastandanna

W)Z>7
E = [E, B, ..., Ex] . (10)

A9d lokum getur pu reiknad eiginfoll H i raunraminu skv.

bi(w) = (x| Zc%n . (11)

Nanari nétur um notgun fallagruns er haegt ad nalgast i http://hartree.
raunvis.hi.is/“vidar/Nam/LikonM/1lik_inng.pdf
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