


Equacao de Schrodinger
independente do tempo
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Particula livre




Poco quadrado

2 [exp(ksx) + exp(—iksx)] A cos(kyx),
% [(exp(:k_x) — exp(—zk_x)] A sin(k_x) .
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Paridade
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Shooting I

e Integracao da fungao de onda lembra ao caso do
péndulo ou projétil.

Para encontrar d~x/dt~, tinhamos x(t) e dx/dt(t)

Queremos d*/dx= e usamos P(x) e dy/dx(x)

Precisavamos das condigoes iniciais quando t=0 e
agora usaremos condigoes de contorno para x=0
por exemplo

e Paridade das fungoes de onda.
e Na funcgao par, dy/dx(x=0)=0 e (x=0)#0
e Na fungao impar, dy/dx(x=0)#0 e P(x=0)=0



Shooting II

e Discretizacao da equacgao diferencial
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e Usamos entao as condigcoes em x=0 para comecar
a iteracao.

e Devido as condigoes de contorno nas paredes,
equacao soO é satisfeita para alguns valores
discretos de E.

e 0O que acontece se tentarmos resolver a equacao
para outros valores de E?

e (Condicoes de contorno nao sao satisfeitas!
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Shooting III

e Temos que construir um programa que teste varias
dessas energias e escolha a que mais se aproxima de
satisfazer a condicao de contorno na parede.

e Energia que faz funcao de onda mudar de sinal em x=L

e Usar método de Bissecgao
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Como vail funcionar®

e Faremos primeiro programa paridade par

e Inicializacgao: E inicial, dxX etc
e (Chamamos programa calcula

e programa integra de i=0 a valores grandes, parando
quando a fungao comecga a divergir

e Se divergéncia é positiva, E=E-dE, repete integracao

e Se divergéncia é negativa, E=E+dE, repete
integracao

 Temos que ajustar dE!



if (diverge *1ast
E=E+de

last_diverge=diverge
Termina quando de at



Alguns detalhes

e (Qutros niveis (fungoes de onda par) : Chute E inicial
mais alto

e Funcoes impares: usar psi(0)=0 e psi(-1)=-dx

!‘.:pmo el - owaw ocd parly vl

E=42 . aom




shooting and Matching

Flgure HLT:  Schemate illestration of the madchom g mathod for solving the Schotdmper eqeation. The
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shooting and Matching II

e Temos que usar a mesma equacao discretizada mas
em duas regioes distintas com condigoes de
contorno distintas

e Regices L e R
e Integracao comecga onde \(X) € pequena
e Em x1=0 para L e xg Srande para R

o P(xgr/1)=0 e dy(Xr/)/dx pequeno
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e Kscolhemos um ponto Xm onde as funcgoes Yr(x)e
Y1,(X) devem se interceptar

* Yr(Xm)=C Pr(Xm)
e E dyr(Xm)/dx e dr.(Xm)/dxX ?

e SO tem o mesmo valor para alguns valores de E
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Condicao:

PR (Xm+AX) P

Lembrando que ‘estar normalizadas
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