Mecanica Quantica

Eq. de Schrodinger: evolucao temporal.

Metodos de Euler e Runge-Kutta
Calculo da Energia
Tunelamento



Equacao de Schrodinger

Em Mecanica Quantica, a funcéo de onda W(x,t) (complexa) de uma
particula de massa m e sujeita a um potencial V(x) (1D) obedece a Eq. de
Schrodinger:
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a integral /xl (@, 1) dw representa a probabilidade de encontrar a
particula entre as posigoes X, e X, no instante t.

Logo, é importante que |V (x,t)|* seja normalizada:
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Equacao de Schrodinger

Como WY(x,t) é complexa, podemos escrever: V(x,t) = R(x,t) + iZ(x,t)
onde R(x,t) e I(x,t) sdo funcbes reais.

Substituindo V¥(x,t) = R(x,t) +iZ(x,t) na Eq. de Schrédinger, obtemos
um sistema de duas equacobes acopladas (mostre isso!)
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As solucOes estao sujeitas ao vinculo: foo (R (=, t))Q dx + /OO (Z(x, t))Q dr = 1

Por simplicidade, usaremos unidades em que h=m=1



Solucao Numeérica da Equacao de Schrodinger
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Discretizando:

“Método de Euler”
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Solucao Numeérica da Equacao de Schrodinger

At
Com fizemos na solugao da equacao de difusao, definimos: 7= N

Evolucao temporal via “Método de Euler” (sistema de 2 equacdes acopladas)
{ R(i,n+1) = R(@i,n)—r|Z(i+1,n)—2Z(,n)+Z(i—1,n)|+V(@)Z(i,n)At
Z(i,n+1) = Z@,n)+r[RE+1,n) —2R(i,n)+R@E—1,n)] — V(E)R(i,n)At

Podemos usar r< 1 e o passo em x sera dado por A — /ﬂ
27

Lembrando que, em principio a norma se conserva para todo n:
N

> [(R(i,n))? + (Z(i,n))?] Ax~1

1=1

Pergunta: esse método funciona???



Simulagao

Calcule Y(x,t)=R(x,t)+ i I(x,t) via método de Euler com V(x)=0.
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Condicéo inicial (normalizada): Y(z,t=0) = pthoz
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Calcule ¥(x,t) entre -1<x<1 de t=0 a t=0,03 com passo At=0,0001 e
r=At/24x? =0.075 (determine o0 Ax a ser usado).

Resultados para:
X.=-0.5, 0=0,1 e k,=20

E possivel fazer melhor do que isso?
Sim (Runge-Kutta 2a ordem)-> Vide Aula 9 (Péndulo duplo)



Aula 21 — Tarefa (p/ a proxima aula)

Escreva (em uma folha) o algoritmo de RK2 para resolver o sistema:

OR(z,t) 10°I(x,t)
OL(xz,t) = 10°R(z,t)
Y = ‘|—§ 52 — V(x)R(x,t)

Dicas e perguntas para ter em mente.

Faca primeiro a discretizacao da derivada em x e pense nos lados
direitos do sistema como as “f’'s” do slide 7 da Aula 9 (atachado).

Note que tanto os k1s quanto os k2s serao funcoes de x.
Quantos kls e k2s tem que ser calculados?
E possivel calcular os kis e k2s dentro do mesmo loop em (x.)?



RK2 para N eq. diferenciais acopladas
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d—tl — fl(ﬂjl,...,ﬂfN)
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Metodo de Runge-Kutta
de 2a ordem (RK2):

Definimos um “k1” para cada um dos x.(t) :
1= falx1(t),...,xNn (1)) At
Defininos os “valores em meio passo”:

T, (t+ At/2) = 2, (t) + k7' /2

Finalmente, definimos os “k2”:

At At

e “avancamos” no tempo:

rn(t+ At) = x,(t) + k5

Ou seja, dados todos os x(t), podemos calcula-los em t+ At:



Comparacao Euler vs RK2
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