5 VARIACNI METODA

5 Variaéni metoda

Varia¢ni metoda'® je jedna z p¥ibliznych ¢asové nezavislych metod v kvantové mechanice.
Dalsim pfibliznym metodam — staciondrni a nestaciondrni poruchové metodé — se vénuji sekce 11
al3.

Necht' Ej je piesnd energie zdkladniho stavu systému popsaného Hamiltonidnem H. Pak pro
libovolny (normalizovatelny) vektor |¢) z Hilbertova prostoru H tohoto systému plati

Ep < % (5.0.1)

Pokud médme néjakou mnoZinu testovacich funkci |#) € M c H, pak nam zakladni stav nejlépe
aproximuje minumum funkcionélu

_ <9|3|9>
Emin = |GI)I>1£/}/(E[|9>] = o)y

V praxi se uziva takové mnoziny vektort |6(1)), kterd je zcela parametrizovana sadou cisel 4. Pak

<9(1)]H‘9u)>

Emin = min E(0) = =5 000y

(5.0.2)

5.1 Aproximace zdkladniho stavu nekonec¢né hluboké potencidlové jamy

Pomoci varia¢niho principu naleznéte nejlepsi aproximaci zdkladniho stavu nekoneéné hluboké
potencidlové jamy polositky a

0
V(x) = il <a (.1.1)
o |x|>a
s testovaci funkci
61(x) = (x]6(2)) = a* — |x|* (5.1.2)
a srovnejte s pfesnym feSenim
n? n?
E1 = %@, (5133)
1
#1(x) = 7 s % (5.1.3b)

Reseni:

K feSeni se vyuzije vztah (5.0.2), kde se minimalizace bude provadét pies jediny parametr A.
Vypocet spociva ve dvou krocich:

13Bg7né se oznatuje také jako Ritzova variadni metoda.
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5.1 Nekonecné hlubokd jama 5 VARIACNI METODA

1. Vypocet stiedni hodnoty Hamiltonidnu pro vlnovou funkci 6, (x):

(ecolfocn) 2 9 030 oy
o)) [ 10,002 dx -

v Citateli i jmenovateli integrujeme sudé funkce|
- stadi pocitat na intervalu (0; a)

B2 foa (at = x*) dd—; (at = x?) dx

H(A) =

2m /oa (a? _X/I)Z dx
2 @t — xV) xA2dx
= h_ /l(/l - ) u/(; ( ) =
2m fo (a2t — 2xtat + x21) dx

1 - 1 114
oo P 7 = wa
2 1
2m [az/lx _ ma/lx/l+l + mx2/1+l]
2 T~ o
= /l(/l - 1) - — =
2 2 1
2ma -t o
20-1-A+1
G AA-1) =D 21-D B
T 2ma (A+1) (2441) =2(2A+1)+a+1
(+1) (2A+1)
P o(A+1)(21+1)
= 5.14
4ma?  (21-1) ( )
2. Vypocet minima funkce H(A):
dH(A
W _,
oA
22+2+22+1)(24-1) =221+ 1)(22+1) =0
42> -421-5=0 (5.1.5)
Minimum je dano kladnym kofenem
1 6
Amin = +2\/_ ~1,723. (5.1.6)
Po dosazeni vychézi
: R 2vV6+5
Emin = H(Amin) = W 5 =
2V6 +5
= \/_2 EO ~
bs
~ 1,00298E, (5.1.7)

Za pozornost stoji, Ze i velice jednoducha testovaci funkce zavisla jen na jednom jediném parametru
dava velice pfesny odhad energie zdkladniho stavu.
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