Práctica Computacional: La Ecuación de Schrödinger Estados ligados por diagonalización^§

A. Parte computacional 1. Utilizar el notebook diag.nb para obtener los estados ligados del oscilador armónico. 2. Comparar los resultados obtenidos numéricamente con los teóricos. Variar los parámetros y analizar la convergencia.

3. Comparar las funciones de onda con las teóricas.

§http://www.df.uba.ar/users/dmitnik/computation/diagonal/diagonal.html

B. Implementación en Fortran El método de diagonalización directa será explicado brevemente en clase, y el alumno recibira un programa básico (well.for) con el cual podrá realizar los ejercicios. El programa no está optimizado, su objetivo es pedagógico. Para hacer el programa mas simple, la subrutina de diagonalización (tqli.for) se compila en forma separada.

Se puede obtener una introducción sobre cómo compilar y cómo correr este programa, en

http://www.df.uba.ar/users/dmitnik/computation/oscillator/intro.html

FIG. 1. Algunas de las funciones halladas utilizando el programa well.for. Los parámetros iniciales se dan como datos dentro del programa.

1. Aumente progresivamente la profundidad del pozo de potencial

(a) ¿Qué ocurre con el número de funciones halladas? (b) ¿Qué ocurre con el número de nodos de ellas? (c) ¿Qué ocurre con las energías?

2. Explore cómo cambian las energías variando el radio a 3. ¿Se puede determinar la profundidad del pozo conociendo la energía del estado básico? 4. Explore la paridad de las funciones 5. Modifique el programa y trate de obtener soluciones para otros potenciales. En particular, verifique sus respuestas a las preguntas II-B-7 y 8.

I. APÉNDICE: PROGRAMA WELL.FOR

FIG. 2. Programa well.for para la solución de la ecuación de Schrödinger por diagonalización.