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1 Inngangur

I verkefni pessu voru 4 t6lulegan hatt athugud &hrif einsleits timahads rafsvids 4 vetnisatom.
Vetnisatémid er upphaflega i grunnastandi en lendir svo { rafsvidi sem deyr 1t eins og veldis-
visisfall. Bylgjufall rafeindarinnar sem fall af tima var reiknad og ut fra pvi skodud hegdun
ymissa sterda. Tviskautsvaegi atémsins var athugad og Fourier-greining notud til ad skoda
hvada tidnir og orkustig taka patt 1 beim sveiflum sem sjast { pvi. Einnig var likindapéttleiki
rafeindarinnar athugadur sem fall af tima og teiknadar hreyfimyndir af honum og per bornar
saman vi0 pa hegdun sem sést i tviskautsvaeginu. Loks voru athugud &hrif pess ad breyta
styrk rafsvidsins og timastudli pess.

Talsverdan hluta vinnunnar var unnt ad gera 4 analytiskan hatt. Bylgjufallid var 1idad
i grunni eiginistanda 6jénads vetnisatéms og leitt var ut diffurjofnuhneppi fyrir studlana i
liduninni. Til ad leysa jofnuhneppid purfti ad byrja & ad reikna 1t fylkisstokin sem gefa studl-
ana 1 hneppinu. Hluti peirra var reiknadur ut analytiskt en hluti 4 t6lulegan hatt. Hneppid
var svo leyst & tolulegan hatt og lausn pess dsamt hluta fylkisstakanna notud til ad reikna
ut tviskautsvaegio og likindapéttleikann. Vid alla télulega tutreikninga var notad forritunar-
malid Fortran 95 og voru notadar tilbdinar stefjur tr SLATEC- og NAG-stefjuséfnunum begar
& purfti ad halda. Hreyfimyndirnar voru gerdar i Matlab.

Byrjad verdur 4 ad greina fra ymsum fraedilegum grundvallaratridum sem ad notum komu
i verkefninu og analytiski hluti vinnunnar rakinn. P4 verdur greint fra helstu nidurstodum
og baer tulkadar og loks i stuttu méli fjallad um forritsk6dann sem notadur var i verkefninu
og profanir & honum. Forritskédinn er birtur i heild { vidauka A og Matlab-kédi notadur vid
teikningu & béttleika 1 vidauka B.

!Forsidumyndin synir mismun & likindapéttleika rafeindarinnar i rafsvidi annars vegar og i grunnéstandi
4n rafsvids hins vegar, sj& nanar i grein 5.2.



2 Ogn i midleegu maetti

2.1 Schrodingerjafnan i kaluhnitum

Hamiltonvirkinn fyrir 6gn med massa m { midleegu maetti V er
2

Hy = 2P—m + V(R) (2.1)

bar sem P er skridbungavirkinn og R er lengdin af stadsetningarvirkjanum R. I |r)-fram-
setningu verdur Schrédingerjafnan

[—;—mv"‘ + V(T)] o(r) = Eo(r). (2.2)

Mettid V er einungis had fjarlegd fra upphafspunkti og pvi er pagilegt ad nota kaluhnit
(sjd mynd 1). Gerum nu rad fyrir ad maettid sé Coulombmaetti milli rafeindar og kjarna med

hledslutolu Z, p.e.

Ze? 1
Cdmegr
P4 ma4 skrifa eiginfoll Hamiltonvirkjans (2.1) med hefdbundnu skammtatélurnar n,l og m i
kaluhnitum sem [1]

V(r)= (2.3)

Pnim(r) = Yim(6, ¢) R (1) (2.4)
bar sem Y, (0, ¢) eru kalufollin og Ry (r) radialfollin. Kaluf6llin eru gefin med [1]
2+l E;;Zg: P(cos ) e™m?, m > 0,
Yim(0,9) = (2.5)
(—1)m 22—;1 gfzg: P ™(cos ) e™?, m <0,

par sem P™(u) eru tengdu (e. associated) Legendre-marglidurnar (kafli 2.2). Radialf6llin
eru gefin med [2, 3]

Ru(r) = [453 (n-l- 1)’]”2 (L&“)lexp <_ﬁ) 24 (ﬁ> @6

ain* (n+1)! nagy nagy nag

Hér eru L?(u) tengdu Laguerre-marglidurnar (kafli 2.2) og ag er Bohr-radiusinn.

Z\

’
’
/A

Mynd 1: Kaluhnit.



2.2 Laguerre- og Legendre-marglidour

Skilgreinum tengdar Laguerre-marglidur med [4]

a — 1 T, d" -z, nta
Lo (u) = E'e dw"(e z"re). (2.7)
St6dlunin er valin bannig ad
Ly (0) = 1. (2.8)
Marglidur P sem uppfylla jéfnuna
da’pP dP

1—v’)— —2u— + (I +1)P = 2

(- — 2 11+ 1)P =0 (29)

bar sem [ er heiltala, kallast Legendre-marglidur. Paer ma skrifa [4]

_ =t d N
P(u) = 511 w(l —u). (2.10)
Stodlun marglidanna er valin pannig ad
p(1) =1. (2.11)

Tengdu Legendre-marglidurnar eru skilgreindar sem

Pr(w) = (—1)™/(1 = u2)m%3(u), <u<i, (2.12)

med 0 < m < [l. Speglunartala tengdu Legendre-marglidunnar P™ er (—1)"*™.

3 Einnar-rafeindar-atém i einsleitu ytra rafsvioi

3.1 Diffurjofnuhneppi bylgjufalls

Hamiltonvirki einnar-rafeindar-atéms i ytra rafsvidi er 4 forminu
H(t)=Ho+U(t)+W (3.1)

bar sem Hj er venjulegi dafsteedilegi Hamiltonvirkinn fyrir 6gn i midleegu meetti gefinn med
jofnu (2.1), U(t) er lidur tilkominn vegna ytra rafsvidsins og W eru vidbotarlidir sem gefa
fingerd og orfingerd orkurdfsins og baetast vid begar tekid er tillit til batta eins og innra
segulsvids, spuna og &hrifa takmorkudu afstzdiskenningarinnar [5]. Hér munum vid med
6llu sleppa vidbotarlidunum W en leidrétting vegna beirra er af steerdargradunni 10~4H,.
Hid einsleita ytra rafsvid i pessu verkefni er exp(—t/7)€ i jakveeda stefnu z-assins fyrir tima
t > 0 en 0 annars. Lidurinn U(t) er ba

0 eft <0
Ut) = -7 3.2
®) {exp(—t/T)e EZ eft>0, (3:2)



bar sem —e er hledsla rafeindarinnar. Gert er rdd fyrir ad kerfid sé 1 grunnastandi par til
kveikt er & rafsvidinu.

Latum |p;) takna eiginastond bundinnar rafeindar i midleegu maetti kjarna begar ekkert
ytra rafsvid er til stadar og ekki er tekid tillit til W, b.e. eiginastond Hy (sja umfjollun um
bau i |r)-framsetningu { grein 2.1). Astand rafeindarinnar 4 tima ¢ begar kveikt hefur verid

4 rafsvidinu ma pa skrifa
W) =D ei(®)les) (3.3)
J
ef atomid er ekki jonad pvi ad [¢;)-astondin mynda grunn fyrir bundin asténd. Hér mun

alltaf vera reiknad med ad rafsvidid sé nogu veikt til ad atémid sé 6jonad. Schrodingerjafnan
gefur ba (begar W er sleppt)

lh%w(t)) = H()[$(t)) = (Ho + U(1))[%(2)), (3.4)
ihzé;‘(t)l% ZCJ )(Ej +U(#))lp;) (3.5)

bar sem E; eru eigingildi Hy svarandi til |¢;). Ofanvarp bessarar jofnu & (¢;| gefur

(p,\lhzc] )wj) = ‘P1|ZCJ )(E; +U@))]es), (3.6)

ihéi(t) = ¢i(t) E; —i—Zc] (3.7)

bar sem Uj;(t) = (pi|U(t)|¢;) og vid hofum notfeert okkur ad (p;|p;) = 6;;. A fylkjaformi
verdur petta

ihe(t) = (B + Ut))e() (3.8)

bar sem U(t) = (U;;(t)), E er hornalinufylki med E; & hornalinunni og ¢ er dalkvigur med
studlunum ¢;. Ef vid skiptum c¢ upp i raunhluta og pverhluta feest

bnet) + itmm(t) = — (B + U®))(cre(t) + icm(t)) = ~(E + U(t))(cm (t) — icre(t)) (3.9)

R R
sem gefur
L relt) = £(E + U(H)em(t) (3.10)
dt ¢ I "
og
d
em(t) = —3 (B + U(t))cnelt) (3.11)

Vid hofum pvi rauntdlugilt fyrsta stigs linulegt diffurjéfnuhneppi fyrir raun- og pverhlutum
studlanna c;(t) { jofnu (3.3).
3.2 Vorpun

Hér ad ofan hefur adeins verid notadur einn lagvisir til ad audkenna 4sténdin |p;). T umfjsll-
uninni { kafla 2.1 voru, eins og venja er, notadar skammtatélurnar prjar, n, I og m, til ad



audkenna astondin. Vid purfum bvi ad finna gagnteka vérpun milli prenndarinnar (n,1, m)
og néttarlegu tolunnar j. Vio vitum ad leyfileg gildi 4 n eru 1,2,..., leyfileg gildi & [ fyrir
hvert n eru 0,1,....,n — 1 og leyfileg gildi & m fyrir hvert [ eru —I, —1 + 1, ...,1. Audvelt er ad
sannfeera sig um ad gagntaek vorpun fra (n,l,m) yfir i j € {1,2,3,...} faest med pvi ad gefa
j gildid

n—1 k-1 -1
j= 2i+1)+> @2i+1)+(1+m+1) (3.12)
k=1 =0 =0

Ef summurnar eru reiknadar faest ad vorpunin er

-1)2n -1
(n,l,m)%j:n(n )G(n )+l2+l+m—i—1. (3.13)

HegOun vérpunarinnar er best skyrd med mynd, sja mynd 2.
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Mynd 2: Vérpunin (n,l,m) — j.

3.3 Fylkisstok og skolun

Til ad leysa diffurjéfnuhneppid (3.10) og (3.11) burfum vid ad reikna fylkisstokin og skala
hneppid. Framvegis notum vid vorpunina (3.13) éspart 4n bess ad taka bad sérstaklega fram
begar bad er augljost af samhenginu. Hvorki hér né eftirleidis verdur tekid tillit til bess
a0 massi kjarnans er endanlegur. Skekkjan vegna bessa er litil, hlutfallsleg skekkja er af
steerdargradunni 102 fyrir vetnisatom og minni fyrir byngri kjarna. Fylkisstokin E;; eru
einfold [1]:

Z2
Eij = (pilHolpj) = Ej{pilpj) = —ﬁEofsij (3.14)
par sem Ej = 13,6056981 eV er jonunarorka vetnisatoms. Fylkisstokin U;;(t) fast sem
Uii(t) = (pilU(t)|j) = (@il exp(—t/T)e EZ|p;) = exp(—t/T)e E(pi| Z| ;). (3.15)



I kaluhnitum er z = 7cosf og med bvi ad fara yfir i |r)-framsetningu i kaluhnitum og
nota (2.4) faest ad

<<P1|Z|(p]> = /arl(r)Rn’l’ (7") 7"2 dr / }/;:n(ea ¢) cos 0 Yime (0’ ¢) aQ

=: aOJijI’ij

(3.16)

par sem 6merktu lagvisarnir svara til ¢ og merktu til j (sbr. vorpunina i grein 3.2) og aoJ;;
stendur fyrir radfalheildid og I;; fyrir hornheildid.
Kaluf6llin eru hornrétt,

/ Y (8, 6) Yo (8, 8) d2 = 66 (3.17)

og uppfylla [1]

l (- l [ —
005 Yin(6,6) = \/ e Wisim(0.6)+ \/ N Y (6,6)

= Ale—H—l,m(ea (b) + BleLLm(@, ¢)

(3.18)
Vid faum bpvi ad hornheildid er
L= [ Y0 (Arae Yoo O.0)+ Brs¥or @O} a0
= [Apm O v+1 + Birms 6 1—1] Omams -
Med bvi ad skilgreina einingarlausu steerdina
p=—, (3.20)

Qg

og nota jofnu (2.6) fest ad

AZFHVIH T — = )0 — I = 1) [ 4 Ly
Jij = 2ty 24T (n + l)‘(n’ + l/)y :| A P exp [_Z (ﬁ + W) p]

x L2HY (22p) L2HL | (2p) dp. (3.21)

n

Vid viljum nu skala diffurjéfnuhneppid (3.10) og (3.11). Skilgreinum eftirtaldar einingar-
lausar steerdir:

o EEO (3.22)
a:= e}‘;‘j", (3.23)
U= u) = ue) (3.24)

~ exp(—t/T)efay  aexp(—t/T)Ep



t:="—t 3.25

h Y ( )
E

7= EOT’ (3.26)
. Z

7 == 3.27

(3.27)

og samsvarandi fyrir X og Y. Athugum ad betta gefur ad

~ Z2
Bij = =30, (3.28)
Ui = (pilZl5) = Jislis- (3.29)

Diffurjéfnuhneppid (3.10) og (3.11) m4 med bessum skilgreiningum rita

& cau(®) = (B-+ aespl—5/7)0 e (330
%clm(f) — (B + aexp(—F/7)T)cre (). (3.31)

3.4 Tviskautsveegi og likindapéttleiki

Vid héfum ahuga & a0 reikna ut raftviskautsveegi atomsins. Tviskautsveegisvirki einnar-
rafeindar-atoms er, ef ekki er tekio tillit til endanlegs massa kjarnans, gefinn med formulunni

D =—-¢cR (3.32)

par sem virkinn R er stadsetningarvirki rafeindarinnar i hnitakerfi med upphafspunkt i midju
kjarnans. Vaentigildi z-, y-, og z-batta tviskautsvaegisvirkjans eru pa gefin med

(D) = —e(p|X|9), (3.33)
(Dy) = —e{¥|Y]¥), (3.34)
(D) = —e(¥[Z]Y), (3.35)

bar sem |1)(¢)) er astand rafeindarinnar. Rafsvidid hefur bara z-patt svo ad ventigildi 2- og
y-patta tviskautsvaegisvirkjans settu ad vera 0. Til ad reikna ut vaentigildi z-pattarins notum
vid jofnu (3.3) og faum ad

(W(t)| Z () —ach t)(il Z| ;) (3.36)

en fylkisstokin (| Z|p,) hafa begar verid tekin fyrir (sbr. jéfnu (3.29)) og c-studlarnir fast
ur jofnuhneppinu (3.30) og (3.31).
Forum na yfir i |r)-framsetninguna og faum med hjalp (3.3):

Yir,t) = (rlo() = Y ci(t)(rles) = Y ei(t)pi(r ZCJ )pi(r, 6, 9) (3.37)

J J



bar sem i lokaskrefinu er farid yfir 1 kaluhnit. Vid héfum dhuga & ad reikna likindapéttleika
bylgjufalls rafeindarinnar. Vid faum med hjalp jofnu (2.4):

W(x,t))* = Zc t)¢; (7,8, 8)p;(,6, ¢)

(3.38)
- Zc (8)Y;20 (8, ) Yo (6, 6) Boa(r) Ruvn (7)

bar sem 6merktu lagvisarnir svara til ¢ og merktu lagvisarnir til j.

4 Fourier-ummyndun

Endanleg strjal Fourier-ummyndun runu N tvinntalna z; er skilgreind med

2
Zz]exp< %k> k=0,1,...,N—1. (4.1)

Tokum eftir ad jafna (4.1) er vel skilgreind fyrir 61l heiltélu k& og med beirri utvikkun er 2
lotubundid med lotu N, b.e. 2, = 2,1y og sér i lagi 2, = Zy_;. Upprunalegu gildin z; ma
fa at fra ummyndudu gildunum Z; med strjalu andhverfu Fourier-ummynduninni

N-1

1 2mjk :
z; = szexp(—m >, j=0,1,...,N — 1. (4.2)
VN = N

Ef upprunalega runan er raungild, p.e. z; = x;, skrifum vid

2k
Zr = ap + by, = Z T exp ( 7;\? ) (4.3)

og ba gildir ad Zy  er samoka tala Z;. Strjil Fourier-ummyndun rauntalnarunu er pvi
dkvedin tegund tvinntalnarunu, svokollud hermisk runa, med eiginleikann

an—x = g, by_p=—by, by=0 (4.4)

og ef N er slétt tala er by/s = 0.
Hefobundin notkun strjallar Fourier-ummyndunar er nalgun 4 samfelldri Fourier-ummyndun,

— /_ ” f(t) exp(—i2nst) dt, (4.5)

begar f(t) er hverfandi utan einhvers bils (0, c) eda einungis bekkt & bvi bili. Med pvi ad
skrifa
w=2ms (4.6)

verdur jafnan

= /_ N F(t) exp(—iwt) dt. (4.7)



Med bvi ad skipta bilinu (0, ¢) upp i N jofn hlutbil gefur jafna (4.5)

N-1 .
c 2mwsjc
F(s) ~ N ]E:O fiexp (—z N ) . (4.8)
Til ad geta notad strjalu Fourier-ummyndunina (4.3) ritum vid
N-1 .
c 21k
Fj, ~ N ]Ezo fjexp (—z N ) (4.9)

fyrirk =0,1,..., N—1, parsem f; = f(jc/N) og Fy, = F(k/c). Strjala Fourier-ummyndunin
gefur sem sagt nalgun 4 samfelldu Fourier-ummynduninni 4 bilinu fr4 s = 0 til s = N/e.

Gerum n1 rad fyrir ad vid séum med gefin strjal gildi & einhverri steerd, t.d. tviskautsvaegi,
sem falli af tima & timabilinu (0,7") med bili At milli gilda. Par sem vid notum strjila
Fourier-ummyndun er ljést ad vid faum strjal gildi & horntidninni

k
Wy = 271';. (4.10)

og gildid & |Fy| segir til um batt tidninnar i kerfinu. Ef vid gerum rad fyrir ad
E = hw (4.11)

faest ad strjalu orkugildin verda

k
E, = QWBT. (4.12)
Toppur i |Fy| vid 4kvedid Ej, segir okkur ad par sé um orkustig ad reda. Ef vid erum med
kerfi med strjalu orkuréfi, t.d. 6jonad vetnisatém, mé lita & mismun pessara orkugilda sem

mat & mismuni orkustiganna i kerfinu. I einingalausri framsetningu i samreemi vid grein 3.3
verdur (4.12)

. k
E, =21~ 4.13
k=21 (4.13)

Athugum einnig ad bar sem T = NA{? faest ad

-~ - 27
AEAt = — 4.14
t N’ ( )

sem svipar til 6vissulégmals Heisenbergs. Petta segir okkur ad til ad f& nadkvaemara gildi &
orkunni parf ad staekka timaskrefin eda fjélga punktum. Ekki ma po stekka timaskrefid um
of bvi ad verdi pad of stort naest ekki ad greina hrédustu sveiflurnar. Einnig parf ad athuga
a0 ef timaskrefio er staekkad parf einnig ad lengja timabilid sem er Fourier-ummyndad ef
gagnapunktum 4 ekki ad faekka.

Athugum ad lokum & hvada orkubili vid h6fum upplysingar. Eins og 4dur sagdi héfum
vid Fourier-ummyndun & bilinu (0, N/c) sem i okkar tilfelli er (0, N/T). Nu er |Z_4| =
|Zn_k| = |2x| og bar sem bad eina sem hefur edlisfreedilega merkingu i okkar tilviki er lengdin

10



4 tvinntolunum Z; er 1jost ad einu upplysingarnar sem vid héfum eru 4 bilinu (0, N/2T).
Orkubilid sem vid héfum upplysingar um er pvi

N 1

I einingalausri framsetningu gildir bvi eftirfarandi um bau orkugildi sem vid héfum upplys-
ingar um:
~ ™
Ee (0, —~) : 4.16
N; (4.16)
Vid sjaum af pessu a0 ef vid steekkum timaskrefid til ad f4 betri upplausn verdur orkubilid
sem vid faum upplysingar um jafnframt minna.

5 Vetnisatom i einsleitu ytra rafsvioi

Til ad leysa jofnuhneppid (3.30) og (3.31) er naudsynlegt ad klippa 4 grunninn, b.e. leyfa
adeins gildi 4 n upp 1 eitthvad hamarksgildi nya,. Sidan parf ad reikna fylkisstokin (3.28)
og (3.29) fyrir pbau i- og j-gildi sem vorpunin (3.13) gefur fyrir endanlega grunninn. P4 er
haegt ad leysa jofnuhneppid og fa gildin & c-studlunum (sem eru ba nélganir & réttu gildunum)
fyrir einhvern gefinn timapunkt. Ad pekkja c-studlana er jafngilt pvi ad pekkja bylgjufall
rafeindarinnar og pvi er fraedilega haegt ad reikna allar meelisteerdir. Vid setjum { 6llum
tilvikum Z =1, b.e. vid skodum vetnisatém.

5.1 Tviskautsvaegi atémsins

Med c-studlunum og fylkisstokunum (3.29) er haegt ad reikna veentigildi z-pattar raftviskauts-
vaegisvirkjans med jofnum (3.35) og (3.36). Petta ma gera fyrir r6d af timapunktum og fa
bannig hegdun tviskautsvaegisins med tima ef punktarnir eru teknir négu pétt. I neer 6llum
tilfellum var timaskrefid haft Af = 0,1. Timahegdun tviskautsvaegisins var 4 pennan hatt
reiknud fra ¢ = 0 upp { eitthvad ¢ = T, oftast 200, fyrir mismunandi gildi & styrk rafsvidsins
(b.e. a) og timastudli pess (7).

Pegar skoda skal hegdun tviskautsvaegisins fyrir dkvedid o barf ad byrja & ad akvarda
Nmax Sem gefur asaettanlega ndkveemni. Petta var gert med bvi ad skoda grof af timahegdun
tviskautsvaegisins fyrir ymis gildi 4 ny.x 0g sjd hvenaer haekkun & ny,, breytti grafinu 1itid.
Midad var vid ad ndkvaemnin veeri ordin asaettanleg pegar nokkurn veginn rétt hegdun var
komin fram. A sumum stédum (einkum { toppunum bar sem skekkjan er yfirleitt mest) getur
b6 verid talsverd skekkja i utslaginu. Skekkjan { tidninni er mun minni. Audvitad vaeri best
a0 hafa betta sem nadkvaemast en med vaxandi nmax €ykst hins vegar reiknitiminn mjog hratt.
Pad er lika hegdunin sem vid héfum dhuga 4, ekki ndkveem toluleg gildi.

Byrjad var 4 ad skoda oo = 0,01 (pad er nogu 1itid til ad atémid eetti alls ekki ad geta jon-
ast) og ¥ = 100. Med samanburdi & grofum var valid gildid ny.x = 7 (sjd mynd 3). Pad eetti
ad gefa semilega skyra mynd af hegduninni. Graf af veentigildi z-pattar tviskautsveegisins (i
einingunni eag) sem falli af ¢ fyrir fyrrnefnd gildi & o, 7 0g Nmax M4 sja & mynd 4(b). Vid
sjaum ad tviskautsveegio er ad sveiflast um jafnveegisstodu sem virdist falla eins og veldisvisis-
fallid 1 rafsvidinu, alveg eins og vid matti buast. I pessum sveiflum m4 einnig sji dberandi
hvidu, meira um petta sidar.
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Mynd 3: Timaproun tviskautsvegisins fyrir mismunandi gildi d Nypax med T = 100 og a =
0,01.

A mynd 4(a) ma sja sams konar graf bar sem a-gildinu hefur verid breytt i 0,001 (10
sinnum veikara rafsvid). Sem fyrr ma sji veldisvisislogunina { hlidrun jafnveegisst60unnar en
grafid er mun reglulegra, hvidurnar eru minni og reglubundnari. Fyrir 10 sinnum sterkara
rafsvid, a=0,1 (sem b6 etti ekki ad vera nog til ad jona atomid), var farid i gegnum sams
konar athugun og ad0ur & bvi hvada nmax-gildi veeri heppilegt ad nota. Vard nmax = 8 fyrir
valinu. A mynd 4(c) m4 sj4 sams konar graf og adur fyrir np. = 8, @ = 0,1 og 7 = 100.
Enn ma greina veldisvisislogunina en hvidurnar eru ordnar meiri og fléknari eins og biast
mé vid begar sterkara rafsvid 4 i hlut. Vid sjdum lika ad tviskautsveegid tifaldast u.p.b. &
milli mynda 4(a) og 4(b) annars vegar og mynda 4(b) og 4(c) hins vegar { samraemi vid ad
rafsvidid tifaldast 1 hvoru tilfelli.

Nu var pr6fad ad breyta gildinu & 7 en halda a fostu. Sams konar grof og adur fyrir
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Mynd 4: Timaproun tviskautsvegisins fyrir mismunandi gildi d o med 7 = 100.

Nmax = 7, @« =0,010g 7 =1, 7 =10, 7 = 100 og 7 = 1000 m4 sja & mynd 5. Fyrir 7 =1 og
7 = 10 m4 sj& hvernig rafsvidid og par med hlidrun jafnvaegisstédunnar fra nialli deyr hratt
ut. Rafsvidid verkar 1 skamman tima og hvidurnar eru tiltoélulega einfaldar. Fyrir 7 = 100
og einkum 7 = 1000 verkar rafsvidid i lengri tima og hefur meiri &4hrif og hegdunin verdur

floknari.

Tidustu sveiflurnar & fyrrnefndum grofum svara til orkumunarins milli grunnastands og
fyrsta 6rvada astands. Hvidurnar sem sjast eru tilkomnar vegna samspils vid herri 6rvud
astond. Vegna Stark-hrifa (meira um pau i grein 5.3) minnkar orkubilid milli grunnastands
og fyrsta 6rvada astands med auknu rafsvidi. Pegar rafsvidid deyr Gt setti bvi tioni tidustu
sveiflanna ad aukast. Pad er ndkvemlega pbad sem sést ef grannt er skodad.

Vid tokum ad lokum eftir ad jakvaett formerki er & tviskautsveeginu. Petta er i samreemi
vid pad ad rafsvid 1 jakveeda z-stefnu hlidrar rafeindinni i neikvaedu stefnuna og veldur par
med tviskautsvaegi 1 jdkvaeda z-stefnu.
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5.2 Likindapéttleiki rafeindarinnar

Med c-studlunum, kiluféllunum og radialféllunum er heaegt ad reikna likindapéttleika bylgju-
falls rafeindarinnar med j6fnu (3.38). Par sem adeins er um eina rafeind ad rada er likinda-
béttleikinn sama steerd og agnapéttleikinn. Eftirleidis munum vid oft nota ordid péttleiki um
pessar staerdir. Til ad skoda graf af péttleikanum er naudsynlegt ad skoda hann i einhverju
plani, pannig ad adeins tvo ramhnit séu ad breytast, og nota pridju viddina fyrir péttleikann.

I reikningum og teikningu & béttleika leggjum vid hnitakerfid pannig ad 3-asinn liggi
samsida rafsvidinu i gegnum midju kjarnans. Upphafspunktur hnitakerfisins er settur { midju
kjarnans. Pegar péttleikinn er skodadur i plani samsida rafsvidinu er pad 14tid vera Zz-planid
(b.e. §=0).

Byrjad var & ad skoda likindapéttleikann i plani sem er hornrétt & ytra rafsvidid og i
dalitilli fjarleegd fra midju kjarnans. Petta var gert fyrir nokkur Z-gildi og nokkra timapunkta
valda af handahofi 4 grafinu 4 mynd 5(c). Med bessu var athugad hvort sivalningssamhverfa
um Z-asinn veeri 1 péttleikanum eins og vid mé buast. Skemmst er fra pvi ad segja ad si
samhverfa var i 6llum tilfellum nakvemlega til stadar. Eitt af pessum gréfum er mynd 6.
(Ol grof af béttleika voru teiknud i Matlab.) Péttleiki grunnastandsins, b.e. kerfisins &
tima f = 0,0, i #Z-planinu er 4 mynd 7 og synir sému sivalningssamhverfu og i tilfelli plans
hornrétt & ytra rafsvid. Petta bendir til pess ad grunnastandid sé kulusamhverft eins og vid
vitum ad pad 4 a0 vera.

Eftirleidis var likindapéttleikinn skodadur i plani samsida rafsvidinu gegnum midju kjarn-
ans. Vegna sivalningssamhverfunnar um Z-asinn skiptir ekki méli hvernig planid snyr, p.e.a.s.
pbad breytir engu pott pvi sé sniid um Z-asinn. Frodlegt er ad skoda hvernig péttleikinn

3 |
2 L
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0.3 o
Lo
0.25+ A
o 0.2 -1t
=
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0.1 -2t

0.05+

-2 4 -5 -3 -2 -1 0 1 2 3
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Mynd 6: Péttleiki kerfis d timanum t = 94,0 ¢ planinu 2 = 1,0. # = 100, a = 0,01 og
Nmax = 1 -
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Mynd 7: Péttleiki kerfis d timanum t = 0,0 7 planinu § = 0,0. 7 = 100, o = 0,01 og
Nmax = 7.

breytist yfir heila lotu { sveiflunum 1 tviskautsveeginu. Valdir voru prir stadir 4 grafinu
4 mynd 5(c) og béttleikinn teiknadur med stuttu millibili yfir heila lotu & hverjum stad.
Mynd 8 synir pa punkta sem béttleikinn var reiknadur i. Hér eftir kéllum vid sveiflurnar
sem valdar voru a, b og ¢ 1 samraemi vid mynd 8.
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Mynd 8: Sama mynd og 5(c) en bett hefur verid inn peim punktum sem péttleikinn var
retknadur . Skodadar eru sérstaklega pridr sveiflur nefndar a, b og c.

Par sem breytingar 4 péttleikanum eru litlar er hentugt ad skoda mismun & honum &
gefnum timapunkti og péttleika grunnastandsins. Pannig mé sja greinilegar hvada breyt-
ingar verda. EOdlilegt er ad skoda myndirnar { hverri sveiflu sem hreyfimynd i tima. Slikar

16



myndir voru bunar til { Matlab og méa nalgast beer 4 slédinni www.hi.is/~jensba/tolvuedl.
html eda www.raunvis.hi.is/~jensba/tolvuedl.html. Rammar fyrir valda timapunkta
ur hreyfimyndunum eru & mynd 9 fyrir sveiflu a, mynd 10 fyrir sveiflu b og mynd 11 fyrir
sveiflu c.

Litum adeins betur & péttleikamyndirnar og tékum hverja sveiflu fyrir. I sveiflu a sjaum
vid a0 mismunurinn er jakveedur fyrir neikveed Z-gildi 1 samreemi vid ad rafeindin leitar
i neikveeda Z-stefnu. Adeins ein rafeind er til stadar 4 O6llum timapunktum og pvi parf
mismunurinn 4 moéti ad vera neikvaedur fyrir jakveed z-gildi. Augljost er af pessum myndum
hvernig tviskautsveegio sem verdur til 1 kerfinu er tilkomid.

I sveiflu b og ¢ sjaum vid adra hegdun. Utslagid er mun meira sem segir okkur ad
breytingarnar eru meiri. I sveiflu b faum vid ekki mjog augljost tviskaut eins og i sveiflu a
sem skyrist ad hluta til af pvi ad tviskautsveegid er minna (sbr. mynd 8). Ljost er pvi ad
komnir eru einhverjir adrir sveifluheettir inn i kerfid sem yfirgneefa tviskautssveifluhattinn.
Af 16gun béttleikans ma atla ad bad sé m.a. einhvers konar einskaut eda éndunarhattur (e.
breathing mode). Hann lysir sér i bvi ad atomid blaes ut og dregst saman til skiptis sem pydir
a0 péttleiki rafeindarinnar er til skiptis minni eda meiri { kringum kjarnann.

I sveiflu ¢, einkum & hreyfimyndunum, ma sja samspil tviskauts- og einskautssveifluhattar.
Pad lysir sér i pvi ad einskautstoppur eins og 1 sveiflu b hlidrast fram og til baka i Z-stefnuna
eins og tviskautsvaegio.

Petta eru audvitad atridi sem kanna maetti betur en vid hofum ekki komist i & peim tima
sem @tladur var pessu verkefni.
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Mynd 9: Mismunur d péttleika og péttleika grunndstands fyrir mismunandi timapunkta.
Nmax = 1, @ = 0,01 og 7 = 100.
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Mynd 10: Mismunur d péttleika og péttleika grunndstands fyrir mismunandi timapunkta.
Nmax = 1, @ = 0,01 og 7 = 100.
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Mynd 11: Mismunur d péttleika og péttleika grunndstands fyrir mismunandi timapunkta.
Nmax = 1, @ = 0,01 og 7 = 100.
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5.3 Fourier-greining

Til a0 fa upplysingar um hvada orkustig eru ad taka patt i sveiflunum i tviskautsveeginu var
strjal Fourier-ummyndun (sbr. jofnur (4.3) og (4.9)) notud & gognin. Til ad g60 upplausn
faist er oft naudsynlegt ad hafa bilid milli timapunkta, Af, stért (en ekki of stért, sbr.
umfjollun i kafla 4). P4 barf hins vegar lika ad Fourier-ummynda stort bil til ad fjoldi
gagnapunkta, N, sé ekki of litill (sja jofnu (4.14)). Petta getur stundum leitt til vandamaéla
ef bilid sem rafsvidid er ekki hverfandi & er mjog litill hluti af heildartimabilinu sem er
Fourier-ummyndad. P4 getur verid ad tidnipeettir, sem eru mikilvaegir pegar rafsvidid er
sterkt 1 upphafi en koma litid vid sogu sidar, hverfi i Fourier-ummynduninni i skuggann af
peim tidnipattum sem eru mikilvaegir pegar rafsvidid er daid at. Taka ber fram ad rafsvidid
hlidrar orkustigunum 1 kerfinu og klyfur sum beirra sem eru margfold. Pad er pvi ekki haegt
ad tala um nein f6st orkustig i kerfinu pegar rafsvidid er ad breytast.
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Mynd 12: Fourier-ummyndun tviskautsvegis i fostu svidi (T = oo, a = 0,01) fyrir mismun-
andi timaskref og timabil. A (a) fdst toppar © 9,7 eV, 10,5 eV og 11,4 eV med 0,3 eV évissu
en d (b) eru topparnir © 9,72 eV, 10,57 eV og 11,46 eV med dvissu 0,03 eV.

Byrjad var 4 ad Fourier-greina gogn fyrir fast svid (¥ = oo, @ = 0,01). Par sem svidid er
fast eru orkustigin { kerfinu vel skilgreind. Petta var annars vegar gert fyrir Af = 0,1 0g T =
300, og hins vegar fyrir fimmfalt lengra bil milli punkta og tifalt lengra timabil, sem gaf tifalt
betri upplausn i samraemi vid jofnu (4.14) (mynd 12). Stadsetningar toppanna priggja attu
a0 gefa orkubilin milli grunnastandsins og orkustiganna sem topparnir svara til. Frédlegt
er ad bera betta saman vid nidurstodur fyrsta stigs truflanareiknings. Hlidrun orkustiga {
vetnisatomi vegna fasts einsleits rafsvids er kollud Stark-hrif. Orka grunnastandsins hlidrast
ekki neitt til skv. fyrsta stigs truflanareikningi en rafsvidio klyfur n = 2 orkustigid. Fyrir
m =1 og m = —1 er engin hlidrun en m = 0 orkustigin (! = 0 og I = 1) klofna og er
klofnunin gefin med [6]

AE:t = :|:3a06‘E| (51)

bar sem E er rafsvidid. I okkar tilfelli er [E| = £ og skilgreiningin 4 o (jafna (3.23)) gefur
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pba ad

AE; = +3aE,. (5.2)
Fyrir a = 0,01 feest
AE, = +0,408 eV. (5.3)
Par sem 6hlidrudu orkustigin eru gefin med [1]
22
En=-"3Ey (5.4)

faest ad orkubilid milli grunnastandsins og nedsta n = 2 stigsins er 9,80 eV og milli grunn-
astandsins og efsta n = 2 stigsins er 10,61 eV. Stadsetningar fyrstu tveggja toppanna &
grafinu med betri upplausnina eru hins vegar (9,72 4 0,03) eV og (10,57 + 0,03) V. Petta
passar ageetlega saman begar tekid er tillit til bess ad adeins er um fyrsta stigs truflanareikn-
ing ad raeda, ekki ndkveem samanburdargildi. Vid tokum eftir pvi ad pad er enginn toppur
svarandi til 6hlidrudu m = +1 stiganna. Petta er i fullkomnu samraemi vid pad ad valreglur
fyrir tviskautsgeislun leyfa engin stokk milli grunnistandsins og pessara stiga vegna pess ad
m-gildin eru mismunandi. Pridji toppurinn & grafinu svarar ventanlega til einhvers n = 3
orkustigs.

Einnig voru Fourier-ummyndud gogn fyrir o = 0,01 eins og 4dur en timahid rafsvid,
7 = 100 (sja mynd 5(c)). Til ad f4 almennilega upplausn hér purfti ad Fourier-ummynda
langt timabil. Vid sjdum & mynd 13 ad pad er einn mjog stor toppur og nokkrir minni fyrir
aftan. Stadsetningar toppanna & grafinu med betri upplausnina eru 10,22 eV, 12,10 €V og
12,74 eV med 6vissu 0,04 €V i hverju tilfelli. Til samanburdar gefur jafna (5.4) ad 6trufludu
orkubilin milli grunnistandsins og n = 2, n = 3 og n = 4 stiganna eru 10,20 eV, 12,09 eV
og 12,76 eV. Vid erum bvi bara ad sja otruflada orkurdfio 4 grafinu. Skyringin er st ad &
steerstum hluta timabilsins sem verid er ad Fourier-ummmynda er rafsvidid alveg hverfandi
og orkustigin nanast alveg 6truflud. Ahrifin fra peim hluta timabilsins begar rafsvidid er
verulegt eru yfirgnefd af hinum hlutanum. Vid sjdum lika & utslagi toppanna ad fyrsta
orvada astandid leikur langsteerst hlutverk i sveiflunum i tviskautsveeginu pegar rafsvidio er
d&io ut og regla hefur komist & sveiflurnar. Haerri 6rvudu &sténdin koma svo litillega inn og
valda veentanlega hvidunum sem sjast & grafinu af tviskautsveeginu. A fyrsta hluta grafsins
eru pbau vantanlega ad koma inn med mun sterkari heatti en til til a0 skoda pad parf ad
Fourier-ummynda styttra timabil og p4 verda gagnapunktarnir feerri og upplausnin verri.
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Mynd 13: Fourier-ummyndun tviskautsvegis ¢ svidi med o = 0,01, 7 =100 0g Npmax = 7. A
(a) fdst toppar © 10,2 eV, 12,1 eV og 12,7 eV med 0,1 eV évissu en d (b) eru topparnir ©
10,22 eV, 12,10 eV og 12,74 eV med duvissu 0,04 eV.

6 Forrit og préfanir

Forritid sem notad var til reikninga var skrifad { Fortran 95 og er forritskédinn 1 vidauka A.
Hér setlum vid ekki ad fara 1 smaatridum gegnum hvernig forritid virkar heldur segja fra pvi i
grofum drattum. Uppbyggingu forritsins er best lyst med mynd, sj& mynd 14. Grunneiningin
er adalforritid sporkun, sem sér um ad halda utan um alla reikninga, og tvo module, fastar
og vorpun, sem notud eru vids vegar { kddanum. Inniheldur fastar eins og nafnid bendir til
ymsa fasta sem nota parf hér og bar og vorpun inniheldur stefjur med vérpuninni (n,l,m) —
J (sbr. jofnu (3.13)) og andhverfu hennar sem oft parf ad nota.

Adalforritid sporkun byrjar & bvi ad kalla & stefjuna fylkjastokV til ad reikna fylkis-
st6kin U;; (bau eru kollud V;; 1 kodanum). Til ad reikna bessi fylkisstok kallar fylkjastokV
4 undirstefjurnar hornheildi, radialheildi og radialstudull til ad reikna mismunandi
beetti fylkisstakanna. Undirstefjan radialheildi laetur stefjuna alag reikna ut fyrir sig
gildi tengdra Laguerre-marglida og SLATEC-stefjan DGAUS8 sér um heildunina. Adalforritid
sporkun kallar neest & stefjuna fylkjastokE til ad reikna ut fyrir sig fylkisstokin Ej;. Pegar
heildarfylkisstokin fyrir hneppid (3.30) og (3.31) eru komin (bau eru kéllud H;; i kodan-
um) sendir sporkun bau til stefjunnar tlausn2 sem skilar lausn diffurjéfnuhneppisins en
til ad leysa jofnuhneppid notar hin NAG-stefjuna DO2CJF. Pegar jofnuhneppid hefur verid
leyst reiknar sporkun sjalf Gt veentigildi z-pattar tviskautsvaegisvirkjans en kallar & stefjuna
thett_control sem heldur utan um péttleikareikningana. Um reikningana sjalfa sér undir-
stefjan thettleiki. Til ad reikna 1t gildi radialfalla kallar hiin 4 undirstefjuna radialfall
sem kallar sjalf & fyrrnefnda stefju alag. thettleiki kallar einnig &4 undirstefjuna kulufall
til a0 reikna ut gildi kilufalla en sa stefja notar SLATEC-stefjuna DXLEGF til ad reikna 1t gildi
tengdra Legendre-marglida.

Staka stefjan £ft reiknar strjila Fourier-ummyndun af einhverju inntaki. I okkar tilfelli

23



SLATEC v

| MODULE fastar ~ MODULE vorpun | NAG - - -
7 7 7
hornheildi
s [ fylkjastokV radialheildi
P radialstudull ‘
0
M~ fylkjastoke |
k
T tausn2 T
g Lftewsne 7 DGR
% thett_control H thettleiki radialfall H """" alag\
kulufall ‘DXLEGF:
o —  CoeFAF

Mynd 14: Uppbygging forrits og tengsl stefja. Stefjur iur stefjuséfnunum NAG og SLATEC
eru sérstaklega merktar.

notum vid hana til ad reikna Fourier-ummyndun tviskautsvaegisins. Vid ttreikningana notar
hiin NAG-stefjuna COBFAF.

Ymislegt var gert til ad stadfesta ad forritid ynni rétt. Fyrir allar stefjur sem reikna t.d.
gildi einhvers pekkts falls i gefnum punkti var tekid mikid af stikkprufum og borid saman
vid handbodkargildi til ad ganga tr skugga um ad stefjan virkadi rétt.

T sérhvert skipti sem diffurjéfnuhneppid (3.30) og (3.31) var leyst var summan

D lel (6.1)

J

reiknud og athugad hvort hin vaeri jofn 1, pb.e. hvort bylgjufallid héldist stadlad eins og pad
4 a0 gera. Petta reyndist passa upp 4 a.m.k. 20 aukastafi { sérhverju tilfelli.

Ad snta vid stefnu rafsvidsins og lata pad vera i neikvaedu z-stefnuna i stad beirrar
jdkvaeou jafngildir pvi ad vid skiptum um formerki & steerdinni a. Vid pessa breytingu
skiptir seinni lidurinn innan sviganna { jéfnum (3.30) og (3.31) um formerki og lausnin 4
hneppinu breytist. Hins vegar er augljost ad gildi edlisfraedilegara staerda eins og vaentigildis
tviskautsvaegisvirkjans aettu ekki ad breytast vid petta nema ad formerki til. Profad var ad
reikna tviskautsveegid fyrir nokkur o og —a og i 6llum tilfellum fékkst nakveemlega sama
nidurstada med gagnstaedu formerki.

Eins og sagt var fra i grein 5.2 helst alltaf sivalningssamhverfa i likindapéttleika rafeindar-
innar um 2z-as, { samreemi vid pad sem vid ma buast. Einnig sést kilusamhverfa i péttleika
grunnéstandsins eins og vera ber.
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Loks ber ad nefna hid géda samraemi sem fékkst pegar orkugildin sem fengust med Fourier-
greiningu & tviskautsveeginu voru borin saman vid hid pekkta orkuréf vetnisatéms og fyrsta
stigs truflanareikning & hlidrun orkustiganna i rafsvidi (sbr. grein 5.3).

Ofangreind atridi benda i sameiningu sterklega til bess ad forritid virki rétt.
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7 Lokaoro

Pegar vetnisatom er sett i einsleitt timahad rafsvid hliorast rafeindin og fer ad sveiflast.
Pessar sveiflur koma fram 4 ymsan héatt, likindapéttleikinn breytist og vegna hlidrunar kemur
fram tviskautsvaegi 1 atominu. Petta tviskautsveegi sveiflast um jafnveegisstéou sem nalgast
nallid eins og veldisvisisfall med timastudli rafsvidsins. Med Fourier-greiningu ma finna
ti0niro6f bessara sveiflna sem eru tilkomnar vegna samspils grunnéstands og o6rvadra dstanda.
Tionir6fio méa tengja orkurdfi kerfisins en orkustigin breytast p6 med rafsvidinu og pvi e.t.v.
ekki rétt ad tala um orkustig nema svidio sé fast. Fourier-ummyndun 4 tviskautsvaegi 1 fostu
svidi gaf einmitt gildi & orkustigum vetnisatémsins sem voru i samraemi vio pekkt gildi fengin
med fyrsta stigs truflanareikningi. Einnig voru orkugildi sem fengust med Fourier-ummyndun
par sem ahrif rafsvidsins voru hverfandi i samraemi vid orkuro6f vetnis.

Sveiflur 1 tviskautsveegi voru ekki einu sveifluhaettirnir sem sdust heldur komu einnig fram
sveiflur sem e.t.v. ma tengja vid einskaut eda einhvers konar 6ndunarhatt. Petta lysir sér {
bvi ad atémid penst Ut og dregst saman til skiptis. Ekki gafst timi til ad kanna betta frekar
en dhugavert veeri ad kanna betur pennan og adra sveifluhaetti atomsins.

I pessu verkefni einbeittum vid okkur ad pvi ad rannsaka vetnisatom. I framhaldinu
metti skoda frumeind med fleiri rafeindir, t.d. Li sem hefur prjar. P4 pyrfti ad taka tillit til
einsetulogméls Paulis sem og vixlverkana milli rafeindanna en pad myndi flekja ttreikninga
mikid. Pvi matti hugsa sér ad sleppa pvi ad taka tillit til vixlverkana en pannig fengist ekki
jafn edlisfraedilega dhugavert kerfi.

Reykjavik, 22. april 2002

Jens Hjorleifur Bardarson

Joéel Karl Frioriksson

26



Heimildir
[1] Claude Cohen-Tannoudji, Bernard Diu og Franck Laloé. Quantum Mechanics, fyrra

bindi. Hermann, Paris og John Wiley & Sons, Inc., New York, 1977.

[2] Ira N. Levine. Quantum Chemistry, 4. utgafa. Prentice-Hall International, Inc., London,
1991.

[3] Anton Z. Capri. Nonrelativistic Quantum Mechanics. The Benjamin /Cummings Publish-
ing Company, Inc., Menlo Park, California, 1985.

[4] 1. S. Gradshteyn og I. M. Ryzhik. Table of Integrals, Series, and Products, 5. utgéafa.
Academic Press, Inc., San Diego, 1994.

[6] Claude Cohen-Tannoudji, Bernard Diu og Franck Laloé. Quantum Mechanics, seinna
bindi. Hermann, Paris og John Wiley & Sons, Inc., New York, 1977.

[6] Eugen Merzbacher. Quantum Mechanics, 3. utgafa. John Wiley & Sons, Inc., New York,
1998.

27



A Forritskooi

I pessum vidauka er allur ko6dinn sem notadur var i verkefninu. Hann var skrifadur {
Fortran 95 og byddur med ifc (intel fortran compiler).
Fyrst kemur adalforritid sporkun en 4 undan pvi eru tvo module, fastar og vorpun.

! Fastar skilgreindir. Long gefur double precision ndkvamnina sem vid viljum nota.
! Z er satistala kjarnans, n_max er hasta gildi & adalskammtatdlunni n sem
! vid notum i reikningunum. i_max og i_max2 eru tilsvarandi gildi & i.
MODULE fastar

IMPLICIT NONE

INTEGER, PARAMETER :: long = SELECTED_REAL_KIND(15,307)

REAL(long), PARAMETER :: pi = 3.14159265358979324D0

INTEGER, PARAMETER :: n_max =7

REAL(long), PARAMETER :: Z = 1DO

REAL(long), PARAMETER :: alfa = 1D-2

REAL(long), PARAMETER :: t_0 = 0DO

REAL(long), PARAMETER :: tau = 1D2

REAL(long), PARAMETER :: tskref = 8D-1

! n_max og i_max2 eru tengdar sStxrdir

'!'mmax 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16

! i_max2 30 55 91 140 204 285 385 506 650 819 1015 1240 1496

INTEGER, PARAMETER :: i_max2 = 140

INTEGER :: i_max
END MODULE

! Vorpun milli (n,1l,m) og i
MODULE vorpun

IMPLICIT NONE

CONTAINS

SUBROUTINE i_visir(n,l,m,i)
INTEGER, INTENT(IN) :: n
INTEGER, INTENT(IN) :: 1
INTEGER, INTENT(IN) :: m
INTEGER, INTENT(OUT) :: i
i=n* (2*n-1)*(n-1)/6+1**2+m+1+1

END SUBROUTINE i_visir

SUBROUTINE nlmvisar(i,n,1,m)
INTEGER, INTENT(IN) :: i
INTEGER, INTENT(OUT) :: n,l,m

INTEGER :: tala
LOGICAL :: flag
tala=i
flag=.TRUE.

n=1
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DO WHILE (flag)
IF (tala <= (n+1)*(2*(n+1)-1)*((n+1)-1)/6) THEN
flag=.FALSE.
ELSE
n=n+1
END IF
END DO
flag=.TRUE.
tala=tala-n*(2*n-1)*(n-1)/6
1=0
DO WHILE (flag)
IF (tala <= (1+1)**2) THEN
flag=.FALSE.
ELSE
1=1+1
END IF
END DO
m=tala-1**2-1-1
END SUBROUTINE nlmvisar

END MODULE vorpun

! Hér hefst adalforritid.

! Sér um ad kalla & stefjur sem reikna fylkisstdk og leysa
! diffurjofnuhneppi.

PROGRAM Main
USE fastar
USE vorpun
IMPLICIT NONE

! By til interface til ad tala vid adrar stefjur
INTERFACE

SUBROUTINE fylkjastokV(i,j,V_ij)
USE fastar
USE vorpun
IMPLICIT NONE
INTEGER, INTENT(IN) :: i
INTEGER, INTENT(IN) :: j
REAL (long), INTENT(OUT) :: V_ij
END SUBROUTINE fylkjastokV

SUBROUTINE fylkjastokE(i,E_i)
USE fastar
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USE vorpun

IMPLICIT NONE

INTEGER, INTENT(IN) :: i

REAL(long), INTENT(OUT) :: E_i
END SUBROUTINE fylkjastokE

SUBROUTINE tlausn2(E,V,t_upph,t_loka,c_upph,c_loka)
USE fastar
IMPLICIT NONE
REAL (long), DIMENSION(i_max2,i_max2), INTENT(IN) :: E,V
REAL(long), INTENT(IN) :: t_loka,t_upph
REAL (long), DIMENSION(2#i_max2), INTENT(IN) :: c_upph
REAL (long) , DIMENSION(2*i_max2), INTENT(QUT) :: c_loka
END SUBROUTINE tlausn2

END INTERFACE

! Skilgreini fylki og adrar breytur sem nota parf i reikningum
REAL(long), DIMENSION(:,:), ALLOCATABLE :: V

REAL(long), DIMENSION(:,:), ALLOCATABLE :: E

REAL(long), DIMENSION(:), ALLOCATABLE :: c,c_loka

COMPLEX (long) , DIMENSION(:), ALLOCATABLE :: c_loka_compl
REAL(long) :: t_upph,t_loka,summa

COMPLEX (long) :: tvipoll

INTEGER :: i,j,n,1l,m,deltat

! Reikna viddina & fylkinu sem vid notum og skilgreini pannig stard bpess
CALL i_visir(n_max,n_max-1,n_max-1,i_max)

! Set viddina & fylkin V og E
ALLOCATE(V (1:i_max, 1:i_max))
ALLOCATE(E (1:i_max, 1:i_max))

! Reikna fylkisstokin V_{ij}
DO j = 1,i_max
DO i = 1,i_max
CALL fylkjastokV(j,i,V(j,i))
END DO
END DO

! Reikna fylkisstokin E
DO i = 1,i_max

CALL fylkjastokE(i,E(i,1i))
END DO

! By til upphafsastandid
ALLOCATE(c (1:2*i_max))
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¢ = 0DO
c(1) = 1DO

ALLOCATE(c_loka (1:2%i_max))

! Reikna allt sem fall af t

ALLOCATE(c_loka_compl (1:i_max))
OPEN(UNIT=2,FILE=’dataskrar/fft/adalb.dat’,STATUS = ’NEW’)
OPEN(UNIT=3,FILE=’dataskrar/fft/adalbre.dat’,STATUS = ’NEW’)
t_upph = 0DO

t_loka 0DO

! Byrjum & ad reikna péttleikann fyrir grunnastandid
CALL thettleiki(c,t_loka,’dataskrar/thettleiki/grunn.dat’, &
’dataskrar/thettleiki/grunnre.dat’)

! Timanum breytt, skrefstardin er tskref
DO deltat = 1,20000

t_loka
tskref*deltat

t_upph
t_loka

! Reikna lausn jofnunnar dc/dt = Hc & timanum t
! og f& pannig studlana i bylgjufallinu
CALL tlausn2(E,V,t_upph,t_loka,c,c_loka)

! thett_control sér um ad stjorna béttleikareikningum
CALL thett_control(c_loka,t_loka)

! Reikna summu télugilda studlanna i 6dru veldi
summa = 0DO
DO i=1,i_max

summa = summa + c_loka(i)**2+c_loka(i+i_max)**2
END DO
print*,summa,t_upph,t_loka

! Reikna tviskautsvagid i z-stefnu
DO i = 1,i_max

c_loka_compl(i) = CMPLX(c_loka(i),c_loka(i+i_max))
END DO

tvipoll = (0DO,0DO)

DO i = 1,i_max

DO j = 1,i_max
tvipoll = tvipoll - CONJG(c_loka_compl(i))*c_loka_compl(j)*V(i,j)
END DO

END DO
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! Skrifa nidurstodurnar i skra.

! Byrja & bvi ad bia til haus ef vid erum i fyrsta timapunkti.

IF (deltat == 1) THEN
WRITE(UNIT=2,FMT=%) 2#-—— - oo )
WRITE (UNIT=2,FMT=+) ’# Nidurstodur reikninga Gr forritinu sporkun’
WRITE (UNIT=2,FMT=#) ’# Breyturnar i keyrslunni voru valdar eftirfarandi: ’
WRITE(UNIT=2,FMT=%x) ’# alfa = °, alfa

WRITE(UNIT=2,FMT=*) ’# tau = ’, tau
WRITE(UNIT=2,FMT=%) ’# Z = ’, Z
WRITE(UNIT=2,FMT=*) ’# n_max = ’, n_max

WRITE (UNIT=2,FMT=«) ’# I fyrsta dalki er timinn og’
WRITE(UNIT=2,FMT=*) ’# i 6drum dalki er z-pattur tviskautsvagisins’
WRITE (UNIT=2,FMT=%) ?# - oo oo oo oo oo )

WRITE(UNIT=2,FMT=%) > ?

WRITE (UNIT=3,FMT=k) > - - o o oo ______ )
WRITE(UNIT=3,FMT=+) ’# Nidurstodur reikninga Ur forritinu sporkun’

WRITE (UNIT=3,FMT=+) ’# Breyturnar i keyrslunni voru valdar eftirfarandi: °’
WRITE (UNIT=3,FMT=+) ’# alfa = >, alfa

WRITE(UNIT=3,FMT=*) ’# tau = ’, tau
WRITE(UNIT=3,FMT=*) °# Z = °, Z
WRITE(UNIT=3,FMT=*) ’# n_max = ’, n_max

[ )

WRITE (UNIT=3,FMT=+) °# I fyrsta dalki er timinn og’
WRITE (UNIT=3,FMT=+) ’# i 60rum dalki er raunhluti z-patts tviskautsvagisins’
WRITE (UNIT=3,FMT=%#) 2#-———- oo oo oo oo ’
WRITE(UNIT=3,FMT=%) >

END IF

H

WRITE(UNIT=2,FMT=+) t_loka, tvipoll
WRITE(UNIT=3,FMT=#+) t_loka, REAL(tvipoll)

! Lat nyja gildid & c vera jafnt c_loka bvi ad c er upphafsgildid i nzstu umferd
¢ = c_loka

END DO

! Loka opnum skram
CLOSE(2)

CLOSE(3)

END PROGRAM Main

Fylkisstokin U;; eru reiknud med stefjunni fylkjastokV. Hin notar undirstefjurnar hornheildi,
radialheildi og radialstudull til ad reikna mismunandi paetti fylkisstakanna.

! Purfum ad skilgreina fallid F i module til ad Slatec-stefjan DGAUS8 geti notad bad
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! Bium pess vegna til eftirfarandi module
MODULE fylkjastok
USE fastar

IMPLICIT NONE

INTEGER :: n_i,l_i,m_i, n_j,1_j,m_j

CONTAINS
! Fallid F reiknar gildi heildisstofnsins i radialheildinu
FUNCTION F(rho)
REAL (long), INTENT(IN) :: rho
REAL(long) :: F,alag,laguerre_i,laguerre_j
laguerre_i = alag(rho*2*Z/(FLOAT(n_i)),n_i-1_i-1,2%1_i+1)
laguerre_j = alag(rho*2+Z/(FLOAT(n_j)),n_j-1_j-1,2%1_j+1)

F = laguerre_i*laguerre_j*(rho**(3D0+1_i+1_j))*exp(-Z*(1/FLOAT(n_i)+1/FLOAT(n_j))*rho)
END FUNCTION F
END MODULE fylkjastok

! Pessi stefja reiknar fylkisstdkin V_{ij}
SUBROUTINE fylkjastokV(i,j,V_ij)

USE fastar

USE vorpun

USE fylkjastok

IMPLICIT NONE

INTEGER, INTENT(IN) :: i

INTEGER, INTENT(IN) :: j

REAL(long), INTENT(OUT) :: V_ij

LOGICAL :: trivial

REAL(long) :: A_lm, B_lm, I_ij, R_ij, R_studull

! Frumstilli breytur
trivial = .TRUE.

! Byrja & bvi ad fa n,m,1 gildin at frd i gildinu
CALL nlmvisar(i,n_i,l_i,m_i)
CALL nlmvisar(j,n_j,1_j,m_j)

! Athuga hvort fylkisstakid er frabrugdid ndlli

IF ((m_i == m_j) .AND. ((1_i == 1_j + 1) .OR. (1_i == 1_j - 1))) THEN
trivial = .FALSE.

ENDIF

! Ef svo er parf ad reikna pad it

IF (trivial) THEN
V_ij = 0.0
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ELSE
! Byrja & pvi ad reikna hornheildid I_{ij}
CALL hornheildi(1_i,m_i,1_j,m_j,I_ij)
CALL radialstudull(n_i,n_j,1_i,1_j,R_studull)
! P4 er ad reikna radialheildid
CALL radialheildi(n_i,n_j,1_.i,1_j,R_ij)

! Setjum saman i fylkisstak
V_ij = I_ij*R_studull*R_ij
ENDIF

CONTAINS

! Pessi stefja reiknar studul framan vid radialheildi
SUBROUTINE radialstudull(n_i,n_j,1_i,1_j,studull)

INTEGER, INTENT(IN) :: n_i,n_j,1_i,1_j
INTEGER :: k

REAL (long) :: hropm_i,hropm_j

REAL (long), INTENT(OUT) :: studull
REAL (long) :: AAA,BBB

hropm_i=n_i-1_i
DO k=1,2%1_i
hropm_i=hropm_i*(n_i-1_i+FLOAT(k))
END DO
hropm_j=n_j-1_j

DO k=1,2%1_j
hropm_j=hropm_j*(n_j-1_j+FLOAT(k))
END DO

AAA

ADO*Z** (FLOAT (3+1_i+1_j) ) *2%* (FLOAT(1_i+1_j))/&
(n_i** (FLOAT(2+1_1))*n_j**(FLOAT(2+1_j)))
BBB = hropm_i*hropm_j
studull = AAA/SQRT(REAL(BBB))
END SUBROUTINE radialstudull

! Pessi stefja reiknar radialheildid
SUBROUTINE radialheildi(n_i,n_j,1_i,1_j,R)
INTEGER, INTENT(IN) :: n_i,n_j,1_i,1_j

REAL (long), INTENT(OUT) :: R
REAL(long) :: eps,A,heildi,summa,k
INTEGER :: i,IERR

INTEGER, PARAMETER :: i_max = 1D7

eps = 1D-15
k = -1DO
i=0
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A = 0DO
summa = 0DO

! Heildid er reiknad med bvi ad heilda yfir hlutbil og leggja saman heildisbitana
! Lengd bilanna er had pvi hversu langt 4t i rho vid erum komin, stj6érnad med k
! Hettum ef vidbdt er mjog 1itil eda ef fj6ldi hlutbila er kominn yfir i_max
DO

! Slatec-stefja sem sér um ad heilda yfir hlutbil

CALL DGAUS8(F,A,A+10#%xk,1D-17 ,heildi, IERR)

i=i+l

A=A + 10%*k

IF (i > 100) THEN

k=0
ENDIF
summa = summa + heildi

! Athugum hvort halda eigi afram ad heilda
IF ((ABS(heildi) < eps) .OR. (i > i_max)) EXIT

END DO

! Skilum gildinu & heildinu
R = summa
END SUBROUTINE radialheildi

! Pessi stefja reiknar hornheildid

SUBROUTINE hornheildi(l_i,m_i,1_j,m_j,I)
INTEGER, INTENT(IN) :: 1_i,m_i,1_j,m_j
REAL(long), INTENT(OUT) :: I

! Studlarnir A_{lm}og B_{1m} reiknast fyrst
A_Im = SQRT(((1_i+m_i+1.0D0)*(1_i-m_i+1.0D0)/((2.0D0*1_i+1.0D0)*(2.0D0*1_i+3.0D0))))
B_1m = SQRT((FLOAT((1_i+m_i))*FLOAT((1_i-m_i))/((2.0D0*1_i+1.0D0)*(2.0D0*1_i-1.0D0))))

! Hornheildid er sidan sett saman i lokagildid og skilad
IF (1_j == 1_i +1) THEN
I=A_1m
ELSEIF (1_j == 1_i - 1) THEN
I =B_1m
ENDIF

END SUBROUTINE hornheildi

END SUBROUTINE fylkjastokV

Vid sjdum ad stefjan radialheildi notar SLATEC-stefjuna DGAUSS til ad heilda og er heildis-
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stofninn gefinn med fallinu F sem laetur stefjuna alag reikna fyrir sig gildi tengdra Laguerre-
marglida. Stefjan alag var fengin ad lani fr4 Vidari GuOmundssyni med gédfislegu leyfi
hans. Han er skrifud { Fortran 77 og er pvi nokkud frabrugdin é0rum hlutum koédans:

function alag(x,n,m)
implicit real*8 (a-h,o0-z)
alim=dfloat (m)+1.D0-x
nt=n-1
aql=1.D0
bq1=0.D0
do i=1,nt
sbgq=-dfloat (n-i+m)/dfloat (n-i+1)
saq=(dfloat (2*(n-i)+m+1)-x)/dfloat (n-i+1)
ag=aql*saq+bql
bg=aql*sbq
aql=aq
bqgl=bq
end do
alag=aql*allmt+bql
if(n.eq.0) alag=1.D0
end

(@]

Fylkisstokin F;; eru reiknud med stefjunni fylkjastokE:

! Pessi stefja reiknar fylkisstdk E
SUBROUTINE fylkjastokE(i,stak)

USE fastar
USE vorpun

IMPLICIT NONE
INTEGER, INTENT(IN) :: i
REAL(long), INTENT(OUT) :: stak

INTEGER :: n,1l,m

! Purfum ad pekkja gildid & n til ad reikna fylkisstakid.
CALL nlmvisar(i,n,1,m)
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! Stakid er i bessu tilfelli mjog einfalt
stak=- (Z**2) / (n**2)

END SUBROUTINE fylkjastokE

Diffurjofnuhneppid er leyst med stefjunni tlausn2:

! Pessi stefja reiknar lausn & diffurjofnuhneppinu
MODULE hneppisfall

USE fastar

USE vorpun

IMPLICIT NONE

REAL(long), DIMENSION(i_max2,i_max2) :: Ework, Vwork
REAL(long) :: rot

CONTAINS

! Stefja sem reiknar gildid & fallinu i diffurjoéfnuhneppinu:
! dc/dt = F(c,t)
SUBROUTINE FCN(t_inn,c,F)
REAL (long), INTENT(IN) :: t_inn
REAL (long) , DIMENSION(2*i_max), INTENT(IN) :: c
REAL (long) , DIMENSION(2*i_max), INTENT(OUT) :: F
REAL (long), DIMENSION(i_max) :: c_re_dot, c_im_dot, c_re, c_im
REAL (long), DIMENSION(i_max,i_max) :: Hwork

Hwork = Ework + alfa*exp(-t_inn/tau)*Vwork 'Petta er venjulegi 1lidurinn
! Hwork = Ework + alfa*Vwork !Notadur fyrir fast svid

c_re = c(1:i_max)

c_im = c(i_max+1:2%i_max)

c_re_dot = MATMUL (Hwork,c_im)
c_im_dot = MATMUL(-Hwork,c_re)

F = (/c_re_dot,c_im_dot/)

END SUBROUTINE FCN

1
!
!
! sem prentar bara Ut gildi i timapunktinum sem 6skad er eftir.
SUBROUTINE output (Xsol,c)

REAL(long), INTENT(INOUT) :: Xsol

REAL (long) , DIMENSION(2#i_max), INTENT(IN) :: ¢

Xsol = rot
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END SUBROUTINE output

! NAG-stefjan bjdur einnig upp & leit ad rét & falli samhlida lausn & hneppi.

! Ef pess er ekki 6skad parf ad nota "tomu" NAG-stefjuna en par sem hin virkadi
! ekki var baid til fall med rdét i timapunktinum sem 6skad er eftir.

FUNCTION G(x,c)

REAL(long), INTENT(IN) :: x

REAL(long), DIMENSION(2%i_max), INTENT(IN) :: ¢

REAL(long) :: G

G = rot - x
END FUNCTION G

END MODULE hneppisfall

! P4 kemur sjalf stefjan sem sér um ad leysa gefid diffurjofnuhneppi.
SUBROUTINE tlausn2(E,V,t_upph,t_loka,c_upph,c_loka)

USE fastar

USE hneppisfall

IMPLICIT NONE

! Skilgreinum breytur og vinnufylki fyrir NAG-stefjuna.
REAL(long), DIMENSION(i_max,i_max), INTENT(IN) :: E,V
REAL(long), INTENT(IN) :: t_loka,t_upph

REAL(long), DIMENSION(2*i_max), INTENT(IN) :: c_upph
REAL(long) , DIMENSION(2*i_max), INTENT(OUT) :: c_loka
REAL(long) :: t,tol

REAL(long) , DIMENSION(2*i_max) :: c

CHARACTER(1) :: relabs

REAL(long), DIMENSION(28+21%2%i_max) :: W

INTEGER :: ifail

! Gefum fylkjum gildi
Ework E

Vwork = V

rot = t_loka

¢ = c_upph

t = t_upph

relabs = M’

tol = 1D-15

ifail = 0

! NAG-stefja sem leysir diffurjofnuhneppid

CALL DO2CJF(t,t_loka,2*i_max,c,FCN,tol,relabs,output,G,W,ifail)
c_loka = ¢

END SUBROUTINE tlausn2

béttleikinn er reiknadur yfir prjar mismunandi sveiflur. Velja parf i hvada punktum reikna &
béttleikann pvi ad reiknitiminn er talsverdur fyrir hvern punkt. Stefjan thett_control sér
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um ad stjorna i hvada punktum péttleikinn er reiknadur:

! Pessi stefja sér um ad stjorna pvi i hvada punktum péttleikinn er reiknadur
! Tekur inn timapunkt og akvardar hvort reikna eigi péttleikann i honum

! og ef svo er akvedur ndfn & skrar fyrir nidurstédur.

SUBROUTINE thett_control(c_loka,t_loka)

USE fastar

IMPLICIT NONE

REAL (long) , DIMENSION(2*i_max2), INTENT(IN) ::
REAL(long), INTENT(IN) :: t_loka

INTEGER :: t_int

c_loka

t_int = INT(t_loka*10DO)

! Stér og mikil case-setning inniheldur alla timapunkta sem reikna & péttleikann i

SELECT CASE(t_int)
CASE(122)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/a0l1.dat’,’dataskrar/thettleiki/a0lre.dat’)
CASE(129)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/a02.dat’,’dataskrar/thettleiki/a02re.dat’)
CASE(136)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/a03.dat’,’dataskrar/thettleiki/a03re.dat’)
CASE(143)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/a04.dat’,’dataskrar/thettleiki/a04re.dat’)
CASE(150)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/a05.dat’,’dataskrar/thettleiki/a0bre.dat’)
CASE(157)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/a06.dat’,’dataskrar/thettleiki/a06re.dat’)
CASE(165)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/a07.dat’,’dataskrar/thettleiki/a07re.dat’)
CASE(172)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/a08.dat’,’dataskrar/thettleiki/a08re.dat’)
CASE(179)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/a09.dat’,’dataskrar/thettleiki/a09re.dat’)
CASE(186)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/al0.dat’,’dataskrar/thettleiki/alOre.dat’)
CASE(193)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/all.dat’,’dataskrar/thettleiki/alire.dat’)
CASE(200)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/al2.dat’,’dataskrar/thettleiki/al2re.dat’)
CASE(207)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/al3.dat’,’dataskrar/thettleiki/al3re.dat’)
CASE(694)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/b0O1.dat’,’dataskrar/thettleiki/bO1re.dat’)
CASE(703)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/b02.dat’,’dataskrar/thettleiki/b02re.dat’)
CASE(711)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/b03.dat’,’dataskrar/thettleiki/b03re.dat’)
CASE(720)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/b04.dat’,’dataskrar/thettleiki/bO4re.dat’)
CASE(728)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/b05.dat’,’dataskrar/thettleiki/b0bre.dat’)

CASE(737)
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CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/b06.dat’,’dataskrar/thettleiki/b06re.dat’)

CASE(745)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/b07.dat’,’dataskrar/thettleiki/b07re.dat’)

CASE(753)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/b08.dat’,’dataskrar/thettleiki/b08re.dat’)

CASE(762)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/b09.dat’,’dataskrar/thettleiki/b09re.dat’)

CASE(1177)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/cOl1.dat’,’dataskrar/thettleiki/cOlre.dat’)

CASE(1185)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/c02.dat’,’dataskrar/thettleiki/c02re.dat’)

CASE(1193)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/c03.dat’,’dataskrar/thettleiki/c03re.dat’)

CASE(1201)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/c04.dat’,’dataskrar/thettleiki/cO4re.dat’)

CASE(1209)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/c05.dat’,’dataskrar/thettleiki/cObre.dat’)

CASE(1217)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/c06.dat’,’dataskrar/thettleiki/cO6re.dat’)

CASE(1225)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/c07.dat’,’dataskrar/thettleiki/cO7re.dat’)

CASE(1233)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/c08.dat’,’dataskrar/thettleiki/c08re.dat’)

CASE(1241)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/c09.dat’,’dataskrar/thettleiki/c09re.dat’)

CASE(1249)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/c10.dat’,’dataskrar/thettleiki/c10re.dat’)

CASE(1257)

CALL thettleiki(c_loka,t_loka,’dataskrar/thettleiki/cl1.dat’,’dataskrar/thettleiki/clire.dat’)
END SELECT

END SUBROUTINE thett_control

Ef thett_control akvedur ad reikna eigi péttleikann i gefnum punkti leetur hin stefjuna
thettleiki reikna hann:

! Pessi stefja reiknar péttleikann fyrir gefid astand og skrifar 4t i skra
SUBROUTINE thettleiki(c,t,skra,skrare)

USE fastar

USE vorpun

IMPLICIT NONE

! Skilgreinum breytur

REAL(long), DIMENSION(2*i_max2), INTENT(IN) :: c
REAL(long), INTENT(IN) :: t

CHARACTER(30), INTENT(IN) :: skra

CHARACTER(32), INTENT(IN) :: skrare

REAL(long) :: z_plan

REAL(long) :: rho,theta,phi

INTEGER :: n_i,n_j,1_i,1_j,m_i,m_j,x,y,i,j,z_hnit
REAL(long) :: R_i,R_j
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COMPLEX(long) :: Y_i,Y_j,psi_squared,c_i_cmplx, c_j_cmplx
CHARACTER(18) :: plan

! z_plan er notad begar plan hornrétt & rafsvid er reiknad

z_plan = 1DO

! Pegar plan samsida rafsvidi er reiknad hofum vid kosid ad reikna y=0
y=0

plan = ’samsida rafsvidi’

! Opnum skrar til ad skrifa nidurstodur reikninga i
OPEN (UNIT=4,FILE=skra,STATUS = ’NEW’)
OPEN (UNIT=5,FILE=skrare,STATUS = ’NEW’)

! Byrjum & ad bta til haus fyrir skréarnar

WRITE(UNIT=4,FMT=%) 7/ ———————m— - m o oo oo ?
WRITE(UNIT=4,FMT=%) ’} Nidurst&dur reikninga Gr stefjunni thettleiki’
WRITE(UNIT=4,FMT=%) ’) Breyturnar i keyrslunni voru valdar eftirfarandi: °’
WRITE(UNIT=4,FMT=*) ’} alfa = ’, alfa

WRITE(UNIT=4,FMT=*) ’J tau ’, tau

WRITE(UNIT=4,FMT=%) ’% Z
WRITE(UNIT=4,FMT=+) % n
WRITE(UNIT=4,FMT=+) ’}, t = °, t
WRITE(UNIT=4,FMT=+) ’% p ’
WRITE(UNIT=4,FMT=+) *Y I

WRITE (UNIT=4,FMT=%) Y= -« = = — - m oo oo oo oo ’
WRITE(UNIT=4,FMT=%) >

WRITE (UNIT=5,FMT=%) ?Y=-m oo mmmmmmmmmmmmmmmmmm e e e e )
WRITE(UNIT=5,FMT=*) % Nidurstddur reikninga Ur stefjunni thettleiki’
WRITE(UNIT=5,FMT=*) ’} Breyturnar i keyrslunni voru valdar eftirfarandi: ’
WRITE(UNIT=5,FMT=%) °% alfa = ’, alfa

WRITE(UNIT=5,FMT=+*) ’% tau = ’, tau

WRITE(UNIT=5,FMT=%) °% Z = °, Z

WRITE(UNIT=5,FMT=%) °% n_max = ’, n_max

WRITE(UNIT=5,FMT=%) ’% t = ’, t
WRITE(UNIT=5,FMT=*) ’} plan = ’, plan

WRITE(UNIT=5,FMT=%) °% I fyrsta dalki er x, i 6drum z, pridja RE(péttleikinn)’
WRITE(UNIT=5,FMT=%) Y- - oo ?
WRITE(UNIT=5,FMT=*) *> °

! Reiknum péttleikann & neti
DO x = -42,42
DO z_hnit = -42,42
rho = SQRT(REAL ( (REAL(x)/12D0)**2+(REAL (y)/12D0) **2+REAL (z_hnit/12D0) **2))
phi = ATAN2(REAL(y)/12D0,REAL(x)/12D0)
theta = ATAN2(SQRT(REAL( (REAL(x)/12D0)**2+(REAL(y)/12D0) **2)) ,REAL(z_hnit/12D0))
psi_squared = (0DO,0DO)

41



! Summum yfir 611 gildi & i og j
DO i = 1,i_max?2
DO j = 1,i_max2
! finna n,1 og m
CALL nlmvisar(i,n_i,l_i,m_1i)
CALL nlmvisar(j,n_j,1_j,m_j)
! Reikna péttleikann i punktinum rho,phi
CALL radialfall(rho,n_i,1_i,R_i)
CALL kulufall (theta,phi,1_i,m_i,Y_i)
CALL radialfall(rho,n_j,1_j,R_j)
CALL kulufall(theta,phi,1_j,m_j,Y_j)
c_i_cmplx = CMPLX(c(i),c(i+i_max2))
c_j_cmplx = CMPLX(c(j),c(j+i_max2))
psi_squared = psi_squared + CONJG(c_i_cmplx)*c_j_cmplx*Y_i*Y_j*R_i*R_j
END DO
END DO
! Skrifum nidurstodurnar i skra
WRITE(UNIT=4,FMT=+) REAL(x)/12D0,REAL(z_hnit)/12D0,psi_squared
WRITE (UNIT=5,FMT=+) REAL(x)/12D0,REAL(z_hnit)/12D0,REAL(psi_squared)
END DO
END DO

! Lokum skranum
CLOSE(4)
CLOSE(5)

END SUBROUTINE thettleiki

thettleiki leetur stefjurnar radialfall og kulufall reikna annars vegar gildid & radial-
fallinu { gefnum punkti:

! Pessi stefja reiknar gildi radialfallsins R_{n,1} i punktinum rho
SUBROUTINE radialfall(rho,n,1,R)

USE fastar

IMPLICIT NONE

REAL(long), INTENT(IN) :: rho

INTEGER, INTENT(IN) :: n,1

REAL(long), INTENT(OUT) :: R

REAL(long) :: hropm, AAA,studull,laguerre,alag

INTEGER :: k

! Reiknum studulinn vid radialfallid
hropm=n-1

DO k=1,2x*1

hropm=hropm* (n-1+FLOAT (k) )

END DO
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AAA = Zx*(3D0O/2DO+FLOAT (1)) *2** (FLOAT(1)+1DO0) * (REAL (n) ) ** (-2D0-FLOAT (1))
studull = AAA/SQRT(REAL (hropm))

! Reiknum gildi tengdu Laguerre-marglidunnar L_{n-1-1}"{21+1} i punktinum rho
laguerre = alag(rho*2*Z/(FLOAT(n)),n-1-1,2%1+1)

! Setjum saman i gildi radialfallsins i punktinum rho
R = studull*(rho#*x*1)*exp(-Z*rho/(FLOAT(n)))*laguerre

END SUBROUTINE radialfall

og hins vegar gildid & kdlufallinu { gefnum punkti:

! Pessi stefja reiknar gildi kGlufallsins Y_{Im} i punktinum (theta,phi)
SUBROUTINE kulufall(theta_inn,phi,1l,m,Y)

USE fastar

IMPLICIT NONE

REAL(long), INTENT(IN) :: theta_inn,phi

INTEGER, INTENT(IN) :: 1,m

COMPLEX (long) , INTENT(OUT) :: Y

REAL(long) :: 1l_real,pga,ipqa,AA,BB,studull,theta

INTEGER :: nudiff,ml,m2,id,ierror,k

LOGICAL :: staerra

! NGllstillum breyturnar
theta = theta_inn

nudiff = 0
1_real = REAL(1)
id = 3

staerra = .FALSE.
ierror = 0

! Athugum hvort spegla purfi theta-gildid
IF (theta > pi/2D0) THEN

theta = pi - theta

staerra = .TRUE.

END IF
ml = abs(m)
m2 = mil

! Reiknum studul vid kalufall
BB = 1DO

DO k = (1-abs(m)+1), (1+abs(m))
BB = BB*REAL (k)
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ENDDO
AA = (2DO#*1_real+1)/(4%*pi)

IF (m < 0) THEN
studull = ((-1)**m)*SQRT(REAL(AA/BB))
ELSE
studull
END IF

SQRT(REAL(AA/BB))

! Reiknum gildid & tengdu Legendre-marglidunni
IF (theta == 0DO) THEN
IF (m == 0) THEN

pga = 1DO
ELSE

pgqa = 0ODO
END IF

ELSEIF (theta == pi) THEN
IF (m == 0) THEN

pga = (-1)*x1
ELSE
pgqa = ODO
END If
ELSE

! Slatec-stefja sem reiknar gildi tengdrar Legendre-marglidu
CALL DXLEGF (1_real, nudiff, ml, m2, theta, id, pga, ipqa,ierror)
END IF

! Reiknum lokagildid

IF ((ierror == 0)) THEN

IF (staerra) THEN

Y = CMPLX(((-1)**(1+abs(m)))*studull*pga*cos (m*phi) &

((-1)#x(1+abs(m)) ) *studull*pqga*sin (m*phi))

ELSE

Y = CMPLX(studull*pga*cos(m*phi),studull*pga*sin(m*phi))
END TIF
ELSE

print*, ’ERROR, annadhvort var ipga eda ierror frabrugdid nalli’
END IF

END SUBROUTINE kulufall

Ad lokum reiknar stefjan fft Fourier-ummyndun inntaksstaerdar (i okkar tilfelli veentigildis
z-pattar tviskautveegisvirkja kerfisins) og nytur vid bad adstodar NAG-stefjunnar CO6FAF.

! Pessi stefja reiknar Fourier-ummyndun inntaksstardar sem gefin er
! 1 strjalum punktum. Uttakid er tidniréf inntakstzrdarinnar sem einnig
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! er sett fram sem orkurdf.
Program fft

IMPLICIT NONE

INTEGER, PARAMETER :: long = selected_real_kind(15,307)
REAL(long), PARAMETER :: pi = 3.14159265358979324D0
REAL(long), PARAMETER :: E_ryd = 13.6056981D0
INTEGER, PARAMETER :: imax2 = 20000

REAL(long), PARAMETER :: tskref = 8D-1

REAL(long), DIMENSION(imax2) :: X

REAL(long), DIMENSION(imax2) :: work

INTEGER :: ifail,i

! Opnum skrana sem geymir inntaksstardina
OPEN(UNIT=3,FILE=’adalbre.dat’,STATUS="0LD’)

READ (UNIT=3,FMT=%) X

! K61llum & NAG-stefju sem reiknar strjalu Fourier-ummyndunina
CALL CO6FAF (X,imax2,work,ifail)

! Opnum dttakskra
OPEN(UNIT=2,FILE="fft_adalb2re.dat’,STATUS=’New’)

! Skrifum Gt lausnina
WRITE(UNIT=2,FMT=*) 0DO,0DO,ABS(X(1))
IF (MOD(imax2,2)==0) THEN
DO i = 2,imax2/2
WRITE(UNIT=2,FMT=*) (i-1)#*2DOx*pi/imax2/tskref, (i-1)*2D0*pi/imax2/tskref*E_ryd,&
ENDDO
WRITE (UNIT=2,FMT=*) (imax2/2)*2DO*pi/imax2/tskref, (imax2/2)*2D0*pi/imax2/tskref*E_ryd,&
ABS(X(imax2/2+1))
ELSE
DO i = 2,(imax2+1)/2
WRITE(UNIT=2,FMT=*) (i-1)*2DO*pi/imax2/tskref, (i-1)*2D0*pi/imax2/tskref*E_ryd,&
SQRT (REAL (X (i) **2+X (imax2-i+2) **2))
ENDDO
END IF

! Lokum opnum skram
CLOSE(2)
CLOSE(3)

END PROGRAM fft
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B Teikning & péttleika

béttleikamyndir voru teiknadar i Matlab. Til a0 bua til hreyfimyndir voru notadar stefj-
urnar movie2avi og mpgwrite. Fyrrnefnda stefjan er hluti af Matlab 6.0 en né barf sér-
staklega 1 ba sidarnefndu og mé t.d. nélgast hana 4 sl6dinni http://www.mathworks.com/
matlabcentral/fileexchange/Files. jsp?fileId=309. Matlab-k6dinn er hér ad nedan.

% Byrjum & ad taka inn gogn og teikna béttleikann i plani hornrétt & rafsvidid
-40/12:1/12:40/12;
length(x);

83 ™
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plan_horn = load(’094tre.dat’);
plan_hornz = reshape(plan_horn(:,3),m,m);
surf (x,x,plan_hornz) ;

xlabel(’x/a_0?);
ylabel(’y/a_0);

zlabel(’ |\psi [~2?);
shading flat;

grid off;

view(-55,15);

print -depsc plan_horn.eps;
view(2);
axis([-3.7,3.7,-3.7,3.71);
axis equal;
axis([-3.7,3.7,-3.7,3.71);
print -depsc plan_horn_ofan.eps;

% Tokum inn gégn fyrir grunndstandid og teiknum bad
grunn = load(’grunnre.dat’);

x = -42/12:1/12:42/12;

m = length(x);

grunnz = reshape(grunn(:,3),m,m);

surf (x,x,grunnz) ;
xlabel(’x/a_0’);
ylabel(’z/a_0’);
zlabel(’ |\psi [~2?);
shading flat;

grid off;

view(-55,15);

print -depsc grunn.eps;
view(2);
axis([-4,4,-4,4]);

axis equal;
axis([-4,4,-4,4]);
print -depsc grunn_ofan.eps;
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% Tokum inn gégn fyrir a sveiflu

skrar = char([’a0lre.dat’;’a02re.dat’;’a03re.dat’;’al4re.dat’;...
’a0bre.dat’;’al06re.dat’;’a07re.dat’;’a08re.dat”;?a09re.dat’;...
’alOre.dat’;’allre.dat’;’al2re.dat’;’al3re.dat’;]);

nofn = char([’a0lre.eps’;’a02re.eps’;’a03re.eps’;’al4re.eps’;
’a0bre.eps’;’al6re.eps’;’a07re.eps’;’al8re.eps’;’al9%re.eps’;
’alOre.eps’;’allre.eps’;’al2re.eps’;’al3re.eps’;]);

% Veljum asana og litina
lim = [-3.5 3.5 -3.5 3.5 -6e-4 6e-4];
color = [-6e-4 6e-4];

% Tokum fra plass fyrir rammana i kvikmynd
Ma = moviein(length(skrar));
Ma2 = moviein(length(skrar));

% Teiknum myndir og ramma i kvikmynd fyrir a sveiflu
for i=1:length(skrar)

plan = load(skrar(i,:));

planz = reshape(plan(:,3),m,m);

surf (x,x,planz-grunnz) ;

caxis(color);

axis(lim) ;

grid off;

xlabel(’x/a_0);
ylabel(’z/a_07);
zlabel(’|\psi |~2-| \psi_{grunnastand} [~2’);
shading flat;

view(-55,15);

Ma(:,i) = getframe;
print(’-depsc’, nofn(i,:));
view(2);

axis([-4,4,-4,4]);

axis equal;
axis([-4,4,-4,4]);

Ma2(:,i) = getframe;

end

movie2avi(Ma, >thetta’,’fps’,3,’compression’, ’none’) ;
movie2avi(Ma2,’thetta2’, ’fps’,3, ’compression’, ’none’) ;
% Stefjan mpgwrite er geymd i mSppunni mpgwrite/

cd mpgwrite

mpgwrite (Ma, [],’thetta’);

mpgwrite (Ma2, [, ’thetta2’);

cd ..
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% Tokum inn gégn fyrir b sveiflu

skrar = char([’bO1lre.dat’;’b02re.dat’;’b03re.dat’;’b04re.dat’;
’b05re.dat’;’b06re.dat’;’b07re.dat’;’b08re.dat’;’b09re.dat’;]);

nofn = char([’bOlre.eps’;’b02re.eps’;’b03re.eps’; ’b04re.eps’;
’b0bre.eps’; ’b06re.eps’; ’b07re.eps’; ’b08re.eps’; ’b09re.eps’;]);

% Veljum asana og litina
lim = [-3.5 3.5 -3.5 3.5 -0.0025 0.0025];
color = [-0.0025 0.0025];

% Tokum fra plass fyrir rammana i kvikmynd
Mb = moviein(length(skrar));
Mb2 = moviein(length(skrar));

% Teiknum myndir og ramma i kvikmynd fyrir b sveiflu
for i=1:length(skrar)

plan = load(skrar(i,:));

planz = reshape(plan(:,3),m,m);

surf (x,x,planz-grunnz) ;

caxis(color);
axis(lim);
grid off;
xlabel(’x/a_07);
ylabel(’z/a_07);
zlabel(’|\psi |~2-| \psi_{grunnastand} [~2’);
shading flat;
view(-55,15);
Mb(:,i) = getframe;
print(’-depsc’, nofn(i,:))
view(2);
axis([-4,4,-4,4]);
axis equal;
axis([-4,4,-4,4]);
Mb2(:,i) = getframe;
end
movie2avi(Mb, >thettb’, ’fps’,3, >compression’, ’none’) ;
movie2avi(Mb2, >thettb2’,’fps’,3, ’compression’, >none’) ;

% Stefjan mpgwrite er geymd i mpgwrite/
cd mpgwrite

mpgwrite (Mb, [1, >thettb’);
mpgwrite (Mb2, [, ’thettb2’);

cd ..
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%% Toékum inn goégn fyrir c sveiflu

skrar = char([’cOlre.dat’;’c02re.dat’;’c03re.dat’;’c04re.dat’;’cO5re.dat’;
YcO06re.dat’;’cO7re.dat’;’c08re.dat’;’c09re.dat’;’c10re.dat’;’clire.dat’;]);

nofn = char([’cOlre.eps’;’c02re.eps’;’cO3re.eps’; ’cO4re.eps’;’cObre.eps’;
’c06re.eps’;’cO7re.eps’;’c08re.eps’;’c09re.eps’;’cl0re.eps’;’clire.eps’;]1);

% Veljum &sana og litina
lim = [-4.5 3.5 -3.5 3.5 -0.0025 0.0025] ;
color = [-0.0025 0.0025];

% Tokum fra plass fyrir rammana i kvikmynd
Mc = moviein(length(skrar));
Mc2 = moviein(length(skrar));

% Teiknum myndir og ramma i kvikmynd i c sveiflu
for i=1:length(skrar)

plan = load(skrar(i,:));

planz = reshape(plan(:,3),m,m);

surf (x,x,planz-grunnz) ;

caxis(color);

axis(lim);

grid off;

xlabel(’x/a_0);

ylabel(’z/a_07);

zlabel(’ [\psi |~2-| \psi_{grunnastand} |~2’);
shading flat;

view(-55,15);

Mc(:,i) = getframe;

print(’-depsc’, nofn(i,:))

view(2);

axis([-4,4,-4,4]);

axis equal;

axis([-4,4,-4,4]);

Mc2(:,i) = getframe;
end

movie2avi(Mc, >thettc’,’fps’,3,’compression’, ’none’);
movie2avi(Mc2,’thettc2’,’fps’,3, ’compression’, ’none’) ;
% Stefjan mpgwrite er geymd i mpgwrite/

cd mpgwrite

mpgwrite (Mc, [1, ’thettc’);
mpgwrite (Mc2, [1, *thettc2’);

cd ..
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