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1 Lysing & verkefni
Verkefnio skiptist i tvo hluta

1. Reikna orkurof rafeindar i einvida lotubundna maettinu

V(z) = £Vj sin® (w_x) (1)
a
bar sem reikninga og nidurstodur 4 a0 skala i steerdunum
h2
@o = m* 62
e? me?
E — = —.
fiud 2a0  2R°

2. Reikna likindadreifingu grunnastand og ¢rvads astands.

Pagilegt er ad nota sléttar bylgjur sem grunn og vinna verkefnid i Maple en annars hafa menn
frjalsar hendur med utfeerslur & lausninni, eins lengi og tolvur eru notadar.

2 Rafeindir i einviou lotubundnu maetti

Athugum Hamiltonvirkjann

h? 92

H=Hy+V=-—r_—"—
o+ 2m* Oz?

+ V(x). (2)

Meettio V er lotubundid med lotu a. .
Samkvaemt setningu Bloch, sja [1], ba eru eiginfoll H

Yk (x) = €™ upp(z) (3)

bar sem () = u,k(z + a). Heppilegt er ad skrifa

e
Unk = EK’ Oka,e—zK z

= Q;Zj(m)nk = ZK’ Ck7K,ei(k—K’)z'

med K' = %, n' € Z. Framsetning u,, er jafngild fourier r60 fyrir fall med lotu a. Fyrir 6endaleg
kerfi tekur Bloch fasinn 61l méguleg rauntolugildi & fyrsta Brillouin sveedinu ka € [—m, 7], sja [1]
par sem fjallad er um Born-Von Karman jadarskilyroid.

Latum E,; = gifz vera orku frjalsu agnarinnar og skiptum yfir i Dirac rithattin. P4 verour
Schrodinger jafnan

Holn, k)Y = E, x|n, k)
Hin, k) = e, 1|0, k) (4)



og verkefnid er ad finna rof H. Tengsl |n, k) og |n, k) eru

k) = Crscrln b = K') (5)
KI
b.e. |n, k) er linuleg samantekt allra sléttra bylgna med bylgjuvigur k — K'.
Til ad dkvarda rof Hamiltonvirkjans ba er jafna (4) innfoldud med |n, k — K)
(n,k — K|Hn,k) = > Cp(nk—K|Hn k- K')
K’
= > Cixink—K|Hy+Vn,k—K')

K
S Cuer (Bnemrcrbicrcs + (b = K|V, k= K1)
<

Berum sidustu jofnu saman vio innfeldio vid haegri hlid Schrédinger jofnunnar og faum

ZC’“’KI (Emk,Kr(SKKr + (n, k— K|‘A/|n, k— KI>) = €n7kaYK. (6)
KI

Litum & sidustu jofnu sem dendanlegt fylki med visum K og K', b.e. vid getum skrifad sidustu
jofnu & fylkjaformi
HCk = 6ka (7)

Petta eigingildisverkefni er svo leyst fyrir dkvedid gildi 4 k¥ med pvi ad nota adeins takmarkad
hlutfylki. Fyrir hvert k fast IV orkugildi b.s. IV er staerd fylkisins sem er notad.

3 Da&mi um notkun & Maple vid truflanareikning

Skodum einvida meettisbrunninn

0 efO0<z<a
Viz) = { 00 annars (8)
bar sem a er breidd brunnsins. Timaohada Schrodinger jafnan er
Hop = E¢ (9)
par sem Hamiltonvirkinn er gefinn med
- h o
Hy=——— 1
0 2m* Oz +Vi(@) (10)
Eiginfoll Hamiltonvirkjans eru
2 . /nrx
on(e) =2 sin () (11)
og meodfylgjandi eigingildi
n?m?h?
E,=—— 12
"7 29m*a? (12)

bar semn=1,2,3,....
Tokum sem deemi um truflun 4 Hamiltonvirkjanum meetti & forminu

W:—aERyda(ba_O“> 9(””‘“‘“) (13)

Qg




aEryq |

Mynd 1: Truflunarmeettio W

bar sem 6 er Heaviside fallid. Styrkur truflunar raedst af viddarlausu breytunni a.

Studullinn a getur verid pad stor ad 1. stigs truflanareikningur eigi ekki vid. Viljum pvi koma
Hamiltonvirkjanum & hornalinuform med bvi ad nota takmarkadan grunn, sja kafla 2.

Skolum steerdir i Fryq 0g agp.

22 m , (ap\2 m*et
B - O i

(“—g> oo
- (_0)

1 2a¢ . ap\ T
Ja\ g i (”” (%) a—0> (15)
Fylkjastakio verour pvi

_ %—_Obdl' 2ag (. [(ap\ x (. (ao\ T
o [ () () ) e (2) Z) 0
ag

Jadarskilyrdin eru pbannig ad best er ad vinna med pverhluta sléttu bylgnanna, p.e. sinus-grunnfoll.
Samanburdur vid jofnu 6 gefur

Erya (14)

> (Ejbij + Wiy) Cf = eCF (17)
J
par sem gert hefur verid rad fyrir ad eiginfoll truflada Hamiltonvirkjans sé hagt a0 skrifa
Un(w) =D Co;(a). (18)
J

Pessi jafna segir a0 lausnina sé haegt a0 skrifa sem sem linulega samantekt af eiginfollum 6truflada
Hamiltonvirkjans.
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> ala:=0.1;

alda:=.1
> N:=5
N:=5
> Eryd:=5.92;
Eryd :=5.92
> alpha:=1;
a:=1
> a:=1/a0la;
a:=10.
> b:=0.2*q;
b:=2.

[.9230160920, 0, 2.240207115 , -.592 10,

-3.551999998]
> En:=seq(evalf(((k*Pi)*2)*(a0a”2)*Eryd), k=1..N);
En :=.5842805807, 2.337122323, 5.258525226,

0.348489291, 14.60701452

> phi:=seq(sqrt(2*a0a)*sin (k*Pi*a0a*x), k=1..N);
@:= 4472135955 sin(.1 Ttx), .4472135955 sin( .2 TtX),
4472135955 sin(.3 TUX), .4472135955 sin(.4 Tt X),
4472135955 sin(.5 T1X)

> with(linalg):

> Epot:=matrix(N,N, (n,m)->(-alpha*Eryd*int(2*a0a*sin(n*Pi*a0a*x)*sin(m*Pi*a0
a*x),x=b..a-b)));

Epot :=
[-5.344165692 , 0, 1.238356038 , .2368 1078 ,
.9230160920]
[0, -4.105809654 , .2368 108, 2.161372130, 0]
[1.238356038 , .2368 108, -3.182793562 , .592 10°¢ ,
2.240207115]
[.2368 108, 2161372130, .592 10 , -3.103958576 ,
-592 10°]

> Ekin:=diag(En);

[15842805807 ,0,0, 0, OF
0,2.337122323,0,0, 07
Ekin:= 0, 0,5.258525226 , 0, O

10,0,0,9.348489291 , O

9,0,0,0,14.60701452f;

> Hmat:=evalm(Ekin+Epot);
Hmat ;=
[-4.759885111 , 0, 1.238356038, .2368 108,
.9230160920]
[0,-1.768687331, .2368 108, 2.161372130, 0]
[ 1.238356038, .2368 108, 2.075731664 , .592 10°

2.240207115]

[.2368 108, 2161372130, .592 10, 6.244530715 ,
-59210°]

[.9230160920, 0, 2.240207115 , -.592 10,
11.05501452]

> EHn:=eigenvals(Hmat);

EHnN :=-4.995122876, -2.314489244, 1.697486831,
6.790332631, 11.66849712



> fV:=piecewise(1, x<0, 20, x<b, 0, x<a-b, -alpha*Eryd, x<a, 0, 20);
fV := piecewise(1, x< 0, 20, x< 2., 0,x<8.,-5.92, x< 10,
0, 20)

> plot({fV,EHn}, x=0..a);
> fE:=piecewise(1, x<0, 20, x<b, 0, x<a, 0, 20);

fE := piecewise(1, x< 0, 20, x< 2., 0, x< 10., 0, 20)

> plot({fE,En}, x=0..a);

>
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