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本日の目標

➢ 1次元時間依存Schrödinger方程式を数値的に解く。

➢ 得られた波動関数から透過率・反射率を計算する。

❑ 1次元ポテンシャル散乱問題の復習

❑ Taylor展開法の復習

❑ 練習課題：波束の1次元ポテンシャル散乱



・・・ 𝚫𝒕の𝒌𝐦𝐚𝐱次まで展開

K. Sekizawa Fri., Jan. 27, 2023第13回：時間依存Schrödinger方程式を解いてみよう！②

✓ Taylor展開法は，時間発展演算子のTaylor展開に基づく，高次精度の陽解法

実時間発展の方法：Taylor展開法

時間発展演算子（ユニタリー演算子：𝑼†𝑼 = 𝑼𝑼† = 𝑰）

➢ 微小な時間ステップ𝚫𝒕に対し，指数関数をTaylor展開すると：

・・・ 𝚫𝒕の1次まで展開（cf. FTCS）

※ユニタリーであれば，ノルムの保存が保証される：

↑ ハミルトニアンの演算を繰り返せば計算できる：

例）

のように考え，
再度 を演算すればいい

※展開を有限次で打ち切るのでユニタリー性は破れる

※Crank-Nicolson法の別の解釈

←ユニタリー性を保っている

解きたい方程式：

（1D TDSE）



K. Sekizawa

波束の1次元ポテンシャル散乱

運動量の期待値を計算すると…

← 運動量 ℏ𝑘𝑥で運動する

解きたい方程式：

（1D TDSE）

：入射エネルギー

✓ 初期波動関数（複素数）

C：規格化定数，x0：波束の中心，σ：波束の幅

Fri., Jan. 27, 2023第13回：時間依存Schrödinger方程式を解いてみよう！②





波動関数から透過率・反射率を計算する



K. Sekizawa

波束の1次元ポテンシャル散乱

解きたい方程式：

（1D TDSE）

領域I 領域II 領域III

領域I, IIIにおけるSchrödinger方程式（𝑉 𝑥 = 0）

Fri., Jan. 27, 2023第13回：時間依存Schrödinger方程式を解いてみよう！②



K. Sekizawa

波束の1次元ポテンシャル散乱

解きたい方程式：

（1D TDSE）

領域I 領域II 領域III

領域IIにおけるSchrödinger方程式（𝑉 𝑥 = 𝑉0）
：𝐸 > 𝑉0の場合

：𝐸 < 𝑉0の場合

Fri., Jan. 27, 2023第13回：時間依存Schrödinger方程式を解いてみよう！②



K. Sekizawa

波束の1次元ポテンシャル散乱：反射率・透過率の解析解

𝒙 = +𝒂で連続かつ滑らか

𝒙 = −𝒂で連続かつ滑らか

✓ 波動関数の接続条件から，係数の比が決まる

𝑨,𝑩を代入して整理

各領域の波動関数 （𝑬 > 𝑽𝟎の場合）

Fri., Jan. 27, 2023第13回：時間依存Schrödinger方程式を解いてみよう！②



K. Sekizawa

波束の1次元ポテンシャル散乱：反射率・透過率の解析解

各領域の波動関数

𝒙 = +𝒂で連続かつ滑らか

𝒙 = −𝒂で連続かつ滑らか

𝑨,𝑩を代入して整理

（𝑬 < 𝑽𝟎の場合：𝒊𝑲 → 𝜿）

✓ 波動関数の接続条件から，係数の比が決まる

Fri., Jan. 27, 2023第13回：時間依存Schrödinger方程式を解いてみよう！②



K. Sekizawa

波束の1次元ポテンシャル散乱：反射率・透過率の解析解

確率密度

※𝑉∗ = 𝑉ならポテンシャル部分は相殺

：流れ密度

連続方程式

時間微分

✓ 流れ密度の大きさの比によって，反射率・透過率が定義される

領域I, IIIで流れ密度を計算すると：
・・・反射率

・・・透過率

一方で，波動関数からも計算できる：

Fri., Jan. 27, 2023第13回：時間依存Schrödinger方程式を解いてみよう！②





レポート課題②

波束の1次元ポテンシャル散乱を解いて，結果・考察をまとめて提出してください。

（ポテンシャルの高さ・形状・入射エネルギー・Nexp・Δt依存性など）

また，得られた波動関数から透過率・反射率を数値的に計算し，解析解と比較して

みましょう。

参考にした式と対応するコードが分かるようにして提出してください。

提出ファイル：Fortranコード（.f90）と任意の説明文書（テキスト，Word，pdf等）

提出先：T2SCHOLA 第13回「レポート課題②：1次元ポテンシャル散乱」

提出期限：2023年2月17日(金) 23:59まで

https://t2schola.titech.ac.jp/mod/assign/view.php?id=124742
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