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ANOTACE

Préce je zaméfena na kvantové mechanicky popis dvojatomovych molekul vyskytujicich
se ve studeném plazmatu vzacnych plyni. Cilem bylo nalézt rotacné vibracni energie
a vlnové funkce danych systémi. K dosazeni cile bylo nutné vyftesit stacionarni Schro-
dingerovu rovnici. K tomu bylo pouzito mimo jiné metody siti.

Klic¢ova slova: Schrodingerova rovnice, Vinové funkce, Metoda siti, Kvantova mecha-
nika, Dvojatomova molekula, Vzacné plyny

ANNOTATION

This work deals with on quantum mechanica decription of diatomic molecules found
in a cold plasma of rare gases. The qoal was to find rotation-vibration energies and
wave functions of said systems. To achieve the goal, it was necessary to solve time-
independent Schrédinger equation. For this, Finite difference method was used.

Keywords: Schridinger equation, Wave functions, Finite difference method, Quantum
mechanics, Diatomic molecule Rare gases
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Kapitola 1

Uvod

Cilem prace je plné kvantovy popis rotacné-vibrac¢nich stavii dvojatomovych molekul.
Tento popis zahrnuje nalezeni rotac¢né vibracni energie a prislusnych vlnovych funkeci
systému.

Vysledna data slouzi k dalsim vypoctim, které se zabyvaji modelovanim srazek
dvojatomovych molekul s atomy ¢i ionty, jelikoz naptiklad z vlnovych funkci je mozné
ziskat rozdéleni pravdépodobnosti vzdalenosti atomt ve vibrujici molekule.

Data ziskdme vyftesenim stacionarni Schrodingerovy rovnice. A uchylime se k feseni
numerickému, jelikoz pro obecny potencial neumime problém fesit analyticky.

V teoretické ¢asti prace se nalézd matematicky rozbor tohoto fyzikalniho problému
a vysvétleni metod pouzitych k jeho vyfeSeni. V nésleduji praktické casti je situovan
popis programu, ktery byl pro feSeni problému sepsan a poté i samotné vysledky.

Jelikoz vyzkum vyzadoval znalosti, které nejsou obsazeny ve stiedoskolském ucivu,
v textu se vyskytuji také pasadze, jez maji usnadnit pfechod od stfedoskolské latky
ke znalostem nutnych pro feseni vyse zminéného problému.



1.1 Motivace

Studené plazma na bazi vzacnych plynt nachdzi v soucasné dobé vyuziti v mnoha
odvétvich mediciny, napiiklad v dermatologii, slouzi také k 1é¢bé tumorti ¢i k usnadnéni
hojeni ran a pouziva se ke sterilizaci nastrojt.

Aby bylo mozné pochopit procesy, které maji tyto 1é¢ivé vlastnosti, je nutné poro-
zumét tomu, co se déje uvniti plazmatu. A tim se zabyvaji védci z VSB — Technické
univerzity Ostrava ve spolupraci s Université Toulouse III Paul Sabatier.

Ziskané poznatky slouzi k optimalizaci generatorti studeného plazmatu, za tcelem
jejich lepsi vyuzitelnosti v biomedicinské praxi. Jak ale tyto poznatky ziskat? Je ne-
zbytné vytvorit makroskopické modely plazmatu, které pocitaji s mnoha fyzikalnimi
jevy, jez jsou popsany Navier-Stokesovou rovnici

g—f+ﬁ~Vﬁ:—éVp+VV2ﬁ+ﬁ (1.1)
Poissonovou rovnici
Ap=f, (1:2)
rovnici diftze
0L V- [D(6, 1) V(. 1) (1)

ot
a reakéni kinetikou.

Aby bylo mozné takové modely vytvorit, musi se na problém nahlédnout jesté vice
»zblizka®. Srazky, které probihaji na molekularni tirovni, neni totiz mozné zanedbat. Z
dynamickych vypoctt téchto srazek, je mozno ziskat ic¢inné prifezy, které tvori mezi-
stupen na cesté k popsani transportnich vlastnosti a ,chemickych“ reakci iontt, jako
je jejich pohyblivost, diftzni koeficienty, rychlostni konstanty srazkové disociace a jiné
dalsi. K tomu slouzi modelovani Monte Carlo.

Je tfeba brat v potaz celkem tfi typy srazek, které probihaji pfimo v samotném
generatoru plazmatu, bezprostiedné po styku plazmatu s okolnim prostiedim anebo
srazky s nové vznikljmi sekundarnimi bioaktivnimi ionty. Ve vSech piipadech se jedna
o srazku dvojatomové molekuly, jez miize byt i zionizovana, a atomu ¢i iontu vzacného
plynu.

Prvnim typem jsou srazky probihajici v generatoru, kde spolu reaguji pouze mole-
kuly plazmatu. Tyto reakce lze schématicky zapsat jako

Rgy + Ry, (1.4)

kde oznadenim Rg je myslen vzacny plyn (z anglického oznaceni rare gas). ReSeni téchto
srazek je naplni dizertacniho vyzkumu Cyrila Van de Steena.

Druhym typem srazek se ve svych dizertacnich pracich zabyvaji Martin Beseda
a Stanislav Palacek. Zkoumaji tedy udalosti béhem a po styku plazmatu s okolnim
prostfedim (vzduchem), které mizeme opét shrnout nasledovné:

AQ + Rg+, (15)



kde A znaci vzduch (air), tedy atomy N (dusiku) a O (kysliku). A jedna se o procesy
bezprostiedné po kontaktu plazmatu s okolim. Druhym procesem je pak

Af + Ry, (1.6)

kdy dochazi k reakci se sekundarnimi ionty.

Pro tyto srazky je vsak nutné urcit pocatecni podminky. Samostatny atom v tomto
pripadé nemusime uvazovat, jelikoz na jeho natoceni v prostoru nezalezi. Naopak pro
dvojatomovou molekulu je nutné generovat jak jeji rotacné-vibracni excitaci, tak i vzda-
lenost atomu v molekule. A pravé urceni téchto poc¢atecnich podminek je tématem této
prace.

Dvojatomova molekula musi byt chapana kvantove, jelikoz klasicky popis vede k sys-
tematickym chybam. Cilem je tedy ziskat nastaveni rotac¢né-vibrac¢ni excitace, ¢i-li vni-
tini energie molekuly, a vzorkovani vzdalenosti atom® v molekule. Tato vzdalenost je
nahodna veli¢ina, jejiz pravdépodobnostni rozdéleni ziskame z kvadratu normované vl-
nové funkce.

Oba vyse uvedené parametry ziskdme vytesenim stacionarni Schrodingerovy rovnice
pro dvé ¢astice. Rovnici jsme nuceni feSit numericky, nebot v obecném piipadé, tedy
kdyZ poéitame s obecnym potencidlem, nelze nalézt analytické feseni. Resend rovnice
ma nasledujici tvar:

h? h?

{—2—mlA1 — —2—m2A2 + V(|2 — 771|)} U(ry, 7)) = EV (T, 7). (1.7)



Kapitola 2

Teoreticka c¢ast

Jelikoz se jedné o stfedoskolskou odbornou ¢innost, musime nyni vytvorit jakysi mistek,
jenz nam umozni pochopit a nasledné i vytesit vyse uvedenou rovnici 1.7.

2.1 Parcialni derivace

Vyjdeme z derivaci, které jsou soucasti uciva stfedni skoly, a pouze si nase znalosti
obohatime o parcialni derivace.

Definice 1. Necht funkce f : z = f(x,y) je definovdna v bodé (o, yo). PoloZme p(z) =
f(z,y0). Ma-li funkce ¢ derivaci v bodé o, nazyvame tuto derivaci parcidlni derivaci
funkce f podle proménné x v bodé (xom,yo) a oznacujeme f.(xo,vo), event. g—i(xo,yo)
nebo fl(xo,yo). To znamend, Ze

fx(xo’yo) = lim M — lim f(ZIJ, yO) — f(IO - yo) '
T—T0 T — X T—x0 T — Xo
Podobné md-li funkce ¢(y) = f(wo,y) derivaci v bodé yo, nazyvdme tuto deri-

vaci parcianit derivaci funkce f podle proménné y v bodé (xom,yo) a oznacujeme
fy(xo,y0), event. 3_5(950,?/0) nebo f;,(xo,yo)-

7 definice tedy vyplyva, ze pti vypoctu parcialni derivace povazujeme kromé pro-
ménné podle které derivujeme povazujeme vSechny proménné za konstanty.

Parcialni derivace vyssich radi oznacujeme

0 <af) 0 :fzx:fa/c/m

oc\ox) ~ 07
0 (01 _ & ’
a—y(%>—ax—ay—ffy—fry'

Druhé parcialni derivace miize byt tedy opét podle proménné x nebo nové podle
promeénné y.
Znaceni A f(z,y) znad¢i soucet druhych parcidlnich derivaci podle jednotlivych pro-
ménnych, tedy
Af<$7y) = frz(xv y) + fyy<x7y)'

10



2.2 Diferencialni rovnice

Definice 2. Obycejnou diferencidlni rovnict n-tého radu rozumime rovnict
— n / _
nebo, je-li takzvané rozresena vzhledem k nejvyssi derivaci, rovnici tvaru

Y= fy, YY), (2.2)

Diferencialni rovnice jsou tedy matematické rovnice, ve kterych jako proménné vy-
stupuji funkce a jejich derivace. V praxi funkce predstavuji fyzikalni veli¢iny, derivace
pak miru jejich zmén. Samotnd diferencidlni rovnice definuje vztah mezi nimi. Pomoci
obycejnych diferencidlnich rovnic, to je rovnic, ve kterych se vyskytuji derivace podle
pouze jedné proménné, mizeme popsat napiiklad linearni harmonicky oscilator,

nroo* mw?
(“gm g+ a2 o) = B (2.3
nebo rozpad radioaktivnich latek,
N'(t) = =AN(t). (2.4)

Pokud jsou v rovnicich alespon dvé nezavislé proménné, hovofime o parcidlnich
diferencidlnich rovnicich. Mezi zakladni pfiklady parcialnich diferencialnich rovnic patii

rovnice vedeni tepla

1
up — kAu = — f, (2.5)
cp
vlnova rovnice

Ut = Uy, (2.6)

kde ¢ > 0 a vyjadfuje rychlost sifeni vilny, ¢i Laplaceova rovnice ve tfech prostorovych
proménnych
Uy + Uyy + Uy, = 0. (2.7)

Diferencialni rovnice muzeme Kklasifikovat na zakladé mnoha hledisek. Naptiklad
nejvyssi fad derivace hledané funkce v rovnici urcuje 7dd diferencialni rovnice. Pokud je
v rovnici ¢as t nezavislou proménnou, mluvime o rovnici evolucni. V opac¢ném pripadé
(Cas t neni jednou z nezavislych proménnych, v rovnici se vyskytuji jen prostorové
nezavislé proménné) mluvime o rovnici staciondrni.

Je-li vztah mezi hledanou funkei y a jejimi derivacemi linearni (napf. v rovnici se
nevyskytuje soucin yy') hovorime o linedrni rovnici. Neni-li vztah mezi hledanou funkei
linearni, pak rovnici nazyvame nelinedrni.

Pokud po prevedeni vSech ¢lenti obsahujici neznamou funkci ¢i jeji derivaci na pravou
stranu rovnice se bude leva strana rovnice rovnat 0, oznacujeme rovnici jako homogenni,
v opacné pripadé se jedna o rovnici nehomogenni.

Ne vSechny diferencialni rovnice lze feSit analyticky. V pripadé, kdy nezname ana-
lytické feseni, musime diferencialni rovnici fesit numericky. Nasleduji priklady diferen-
cidlnich rovnic, které umime ¢i neumime fesit analyticky.
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Priiklad 1. Rovnice chladnuti caje,

T (t) = k(T, — Th(1))
{ Th(to) = Tho ' ’ (2:8)

kde k je koeficient zdvisejici na materidlovych vlastnostech a tvaru, T, je teplota vzdu-
chu, Ty, je teplota hrnku a t je cas.
Po dosazeni urcitych hodnot ziskame rovnici

Th(to) = 100 ’ '
jejimz resenim je funkce Ty, (t) = 80 - e=004 4 20,
Snadno si muzeme ovérit spravnost funkce dosazenim pocatecni podminky,
T, (0) = 80 - e~ %940 1 20 (2.10)
T5,(0) =80-1+20 (2.11)
Ty (0) = 100. (2.12)
Priklad 2. Gaussova funkce,
"(z) = L e (2.13)
Yy o ) .
nent analyticky resitelnd.
Piiklad 3. Laplaceova rovnice
0%u 0*u

Tato rovnice je analyticky resitelnd

Priiklad 4. Navierova-Stokesova rovnice, kterda popisuje proudéni nestlacitelné newto-
novské kapaliny.
oiw 1 9o, =
— +u-Vi=—-Vp+vVu+f, (2.15)
ot 0
kde i je rychlost, p je tlak, t je cas, o je hustota, v je kinematickd viskozita, f je soucet
objemovych sil, V je operdtor nabla a - je symbol skaldrniho soucinu podle konvence,
ze 6~V:ux%+uya%+u2%.
Tato rovnice neni pro vétsinu systémi resitelnd analyticky, nadace Clayova ma-
tematického institutu zatadila vyreseni Navierovy-Stokesovy rovnice na seznam sedmi

nejdilezitéjsich matematickych problémi (takzvangch Problémd tisicileti).

12



2.3 Stacionarni Schriédingerova rovnice

Definice 3. Stacionarni Schrodingerova rovnice pro dvé cdstice je rovnice

h? NS . -

A (@) 4V (0 (@) = B (), (216)
kde m je hmotnost jedné cdstice, 1 () Je vinovd funkce, jejiz kvadrdt Y? popisuje hus-
totu pravdépodobnosti vyskytu castic. V(1(Z)) je operdtor interakéniho potencidlu, E
je energie a T je vektor obsahujici souradnice c¢dstic.

Jedna se o stacionarni, homogenni diferencialni rovnici druhého fadu. A i presto, ze
nezname presny tvar potencialu V, miizeme prohlasit nasi rovnici za linearni, jelikoz ve
fyzikalni praxi se pouzivaji pouze potencialy, které nenarusuji linearitu rovnice.

Tato rovnice méa v kvantové mechanice stejné postaveni jako druhy Newtontv zakon
v klasické mechanice.

Analytické reseni stacionarni Schréodingerovy rovnice je znamé pouze pro jednoduché
situace, jako je naptiklad volné c¢astice, kterou popisuje rovnice

H(#) = EY(&), (2.17)

a ve které se nevyskytuje interakéni potencial, ¢i linedrni harmonicky oscilator, pro
ktery tvar potencidlu vypadé nasledovneé:
1

V(z) = Emwsz. (2.18)

vvvvvv

analytické feseni, musime se tedy uchylit k feseni numerickému.

2.3.1 Redukce z 6D na 1D

V rovnici 2.16 se vyskytuje Sest nezavislych prostorovych proménnych, obsazenych ve
vektoru ¥, a my si nyni ukazeme prechod z Sesti dimenzi do jedné dimenze. Pro vétsi
prehlednost si rovnici mizeme rozepsat do tvaru

12 12 .
{———m—__—Arudm—ﬂp}w@jnzgw@f¢ (2.19)

2m1 ng
kde m; a ms jsou hmotnosti prvni a druhé ¢astice, vektor r; obsahuje soutfadnice prvni
¢astice a vektor 73 udava polohu ¢astice druhé.
Prejdeme do tézistové soustavy
My + Mot

R= F =7 — . (2.20)

mi1 + mao

13



Vv

nasledovné

h? h? ~ - -

{_WAR — %AT + V(T)} U(R,7) = EV(R,T). (2.21)
Nésledné provedeme separaci proménnych (M = my + mg,m = 7:“::;2 E=Er+E).
U(R,7) = ®(R)o(r) (2.22)

h? —
— —AR<I>(R) Er®(R) (2.23)

h2

{—2—A FGr >} 8(7) = Bo() (2:24)

Vv

tudiz pro nas nezajimava.
Rovnice 2.24 ma nyni tvar stacionarni Schrodingerovy rovnice pro 1 ¢astici pohy-
bujici se v poli izotropniho potencidlu V' a fesi se prechodem do sférickych soutadnic,

{ 210 ( 5 0 ) Gl R 1 —1.2(0, 90)—0—‘7(7’)}@5(7”,9,@) = E¢(r,0,0)  (2.25)

o2mr2 or or 2m r?

- 10 0 12
L0, 0) = Lm@&@ Smeae +sin2982§0 (2.26)

a nasledné dalsi separaci proménnych, pti které vyuzijeme vlastnosti kulovych funkeci.
V rovnici pro v¢;(r) uz muzeme psat obycejné derivace.

Gim(r,0,0) = X;(r)Yjm(6, ©) (2.27)
L2Yim(0,0) = j (G + 1)Yim(0, 0) (2.28)
R?1d/,d R jG+1) -
- - = - I ) — FEv. 29
{ 2mr2dr (T d?") * 2m 712 V) () () (2.29)
Na zavér prejdeme k nové radialni funkci
¥i(r) = rx;(r) (2.30)
R d? R* j(j+1)
- Ei; 2.31
{ gz + 70+ 5 ) = By (2.31)
a provedeme substituci
. R +1)
= 2.32
Via) = V() + 5t (232)
Stacionarni Schrédingerova rovnice v 1D ma tedy néasledujici tvar
—n? "
S0 () + V() = B0, (233)

14



kde r € RT . Ukazali jsme si tedy pfechod z Sesti dimenzi do jedné dimenze, podobné
feseni lze nalézt v Uvodu do kvantové teorie od J. Formanka. (1)

Vyfesenim stacionarni Schrodingerovy rovnice ziskame 1, coz je vektor vlnové funkcee,
jehoz kvadrat v¢? popisuje hustotu pravdépodobnosti vzdalenosti jader dvou ¢astic. Z
Y? tak miZzeme ziskat vzdalenosti v dimeru, které pak slouzi jako poc¢ateéni podminka,
v dalsich vypoctech srazkové dynamiky.

2.4 Matematicky aparat

V této ¢asti nasleduje popis matematického aparatu, ktery byl pouzit k vyfeseni rovnice
2.33.

2.4.1 Tayloruv polynom

Definice 4. Taylorova tada funkce f se stredem v a:

/ " n (k)
B ARSI
=0

T(x) = f(xo) + (x — x) + (z —x0)*. (2.34)

Maé-li funkce f v bodé a konec¢né derivace az do fadu n, pak Tayloriv polynom fadu
nfunkce f v bodé a je polynom:

f'(a)

TSo(r) = fla)+ ]

"(a ™) (q k(g
(x—a)+f2(! )(m—a)2—|—-~-—|—f n‘( )(x—a)” = kz_; / k:'( )(m—a)k.

(2.35)
Rozvoj funkce f(z), kterd ma v okoli bodu a kone¢né derivace do (n + 1)-tého fadu je
obsahem Taylorovy véty.

Véta 1. Taylorova. Necht v néjakém U(xg,0) existuje konecnd (n+1)-ni derivace funkce
f a necht x € P(xy,9).Pak

f(z) =T, (z) + Rpy1(z), (2.36)
e 7o )
Rpp1 = m (2 — @)™ (2.37)

pro néjaké & leZici mezi body x a xy. Vyraz na pravé strané rovnosti 2.37 se nazyvd
Lagrangetv tvar zbytku.

2.4.2 Konec¢né diference

Konec¢né diference slouzi k vyjadfeni hodnoty derivace funkce v daném bodé pomoci
funkénich hodnot z okoli daného bodu. Ve stacionarni Schrodingerové rovnici se vysky-
tuje druhé derivace funkce ¢ (x). A pravé pro jeji vypocet pouzijeme kone¢né diference.

15



Nésleduje odvozeni vzorce pro zpétné diference z Taylorova polynomu

(a "(a ) ™) (q
£@) = fla) + L@ ) L0y L0

(x —a)" + R} (x). (2.38)

Provedeme substituci a = x — h a prerusime Tayloriv rozvoj na vhodném misté, tedy
za Clenem obsahujici prvni derivaci dané funkce.

f(z) :f(:c—h)—i-w(h)—i-ﬁi-h? (2.39)
Rovnici upravime a vyjadiime z ni f'(z + h)
P -y~ 102 i(x —h) (2.40)

Ziskali jsme vzorec pro vypocet pro vypocet zpétné diference. Analogicky lze odvodit
vzorce pro dopfedné a centralni diference, jejichz vzorce zde uvadime bez odvozeni

e Dopredna diference - vyjadieni pomoci = a x + h.

o)~ LEE h})L —Jl@) (2.41)

e Centralni diference - vyjadfeni pomoci x — h a x + h.

(@) ~ f(”h);hf(x_ h) (2.42)

Konec¢né diference slouzi k aproximaci derivaci. Tohoto nahrazeni se vyuziva pii
numerickém feseni diferencidlnich rovnic a umoznuje nam odhadnout derivaci funkce
v urc¢itém bodé pouze na zakladé znalosti funkénich hodnot z okoli daného bodu, ne-
musime tedy znat ani predpis funkce.

7 Taylorova polynomu si mtizeme odvodit i vztahy pro vyssi derivaci ¢i konecné
diference vyssich fadu. Jako priklad nasleduje odvozeni vztahu pro druhou derivaci
druhého tadu. Sestavime si Taylortv polynom pro jednotlivé body.

Priklad 5. Druhad derivace druhého Tadu

Pt n) = o)+ fn s g L@ s SO SO s e

o) 3! 41 5!
fle=h) = f(x) = f'(@)h+ fnz(f)m - f”;!w) B+ f(j!(w) - f(z!(@m + RS

f(x+2h) = f/x)+ f'(x) - 2h +2f"(z) - B* + %(!x)(%)?’ + W(hy‘ + f(55)!<x)

F@+2h) = f/2) — fx) - 2h+2f"(x) - h2 — L 3@ (2ny? + 2 ?“’7 ()t — @(%)5 RS
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Jednotlivé rovnice secteme

flx+h)+ flx—h)=2f(x)2+ f'(x)h* + @h‘* + R A"

f(z+2h) + f(z —2h) =2f(x)2 + 4f"(x)h* + whlﬂ-}%-he’.

Po jejich secteni ziskame rovnice, ve kterych se vyskytuji pouze sudé derivace. Pruni z
rovnic vyndasobime —16 a secteme ji s rovnici druhou.

f(x+2h)+ f(x —2h) — 16f(x + h) — 16f(x — h) = —30f)z) — 12f'(x)h* + R - h®,
2 rovnice vyjddrime druhou derivaci a zdroveri celou rovnici podélime —12h?

pray= TG Mtk 5@ Ak a2 g g

Ziskali jsme vztah pro vypocet druhé derivace druhého vadu. A vidime, Ze chyba R je o
dva Tady nizsi.

2.4.3 Matice

Definice 5. Redlnd matice A je obdélnikova tabulka

a1 - Qip
A=| - ], (2.43)
Am1 *** Amn
ktera ma m radki a n sloupci a plati ayq, -+, amp € R

Prvky matice se nazyvaji skalary. Aritmetické vektory lze chapat jako matice, jejichz
jeden rozmér je 1. Dale budeme tedy rozliSovat fadkovy vektor,

U= [al as - an} , (2.44)
a sloupcovy vektor,
a1
a2
v=1 . |. (2.45)
A
7 cehoz vyplyva, ze
1
[123] # (2. (2.46)
3
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2.4.4 Minor a determinant

Definice 6. Pro kaZdou ctvercovou matici A = [a;;], necht Mf; znaci matici, kterd
vznikne vyskrknutim jejiho i-tého radku a j-tého sloupce. Matice J\Jf; se nazyvd minor
matice A prislusny ke dvojici indexi (i, 7).

Priklad 6.

123 19

A= (456 M;‘S:[m]. (2.47)
789

Definice 7. Necht A = [a;;] je ctvercovd matice Fadu n s redlnygmi proky. Determinant

matice A je cislo, které znacime detA nebo |A| a vypocteme jej podle ndsledujicich

pravidel:

o Je-lin=1, pak detA = det|ay1| = ay;.

e Predpokladejme, Zen > 1 a Ze umime urcit determinant libovolné ¢tvercové matice
radu n — 1. Pak

detA = CL11|M1Al| — a12|M1‘%| + ais ‘Mf%‘ — et (—1)"+1a1n|Mf:L|. (248)

2.4.5 Operace s maticemi

Pro pripomenuti uvadime nékteré operace s maticemi. Pro tento piipad pocitejme s
maticemi
Q11 - Aip app -+ aiy

A= Do aB = N

A =A;; aB=DB,

Jednotkova matice 1,
Jednotkova matice je ¢tvercova matice nxn, ktera ma na hlavni diagonale samé jednicky
a na ostatnich mistech nuly.
Priklad 7.
1000
0100
I, = 0010 (2.49)
0001

Rovnost matic A =B
Dvé matice se rovnaji, jsou-li téhoz typu a rovnaji-li se jejich vzajemné si odpovidajici
prvky, tedy am,, = b;;. V tomto piipadé si musi rozméry obou matic odpovidat.

Priklad 8.
12

32 = [ o #[129), 250)
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Nasobeni realnym cislem B =Fk-A
Cislem k ndsobime matici tak, Ze kazdy jeji prvek vyndsobime ¢islem k, b; j = k - apn,
matice A a B pak maji stejny rozmer.

> )= 2ig = (o) 251)

Séitani a odéitani matic A+B=C

Aby bylo mozné dvé matice secist (odecist), musi se jednat o dvé matice se stejnym roz-
mérem. Vysledkem séitani (od¢itani) je pak matice, jejiz prvky jsou souctem (rozdilem)
vzajemneé si odpovidajicich prvkii.

E ﬂ " [Zl% ﬂ B [i ?] ’ (2.52)

11] 121
L1}+[341}NELZE. (2.53)

Priklad 9.

Priklad 10.

Transpozice matice A’
K dané matici A typu mn definujeme matici transponovanou A’ typu nm piedpisem
[A]]; = [Al;.

ij

Priklad 11.

.
12
34| = B ; 2} (2.54)
56

Nasobeni matice a vektoru A -v=1u
Sou¢inem matice A typu (m,n) a vektoru ¥ nazyvame vektor ¢ definovany pfedpisem

u=uxzst+ ... +a,52
12] 1] [rt-1+2-3] [7
{3 4}'[3}_[34%.3]_{15] (2.55)

i
Nasobeni matic C=A-B

Pro néasobeni musi matice spliiovat podminku, Ze pocet sloupctt prvni matice se rovna
poctu radki matice druhé. Pokud matice spliuji tuto podminku, pak

Priklad 12.

(A-B)ij =Y ay- by, (2.56)
p=1
kde n je pocet sloupci prvni matice.
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Priklad 13. Nasobeni matic neni komutativni, tedy A- B+ B- A

ERI R R R e |

34| |67 3-0+4-6 3-5+4-7 24 43
05 |12} _(0-1+5-30-2+5-4] |1520 (2.58)
67| |34 |6-1+7-36-2+7-4| |27 40 '

2.4.6 Maticovy zapis soustavy linearnich rovnic

Matice se pouzivaji naptiklad k maticovému zapisu soustav linearnich rovnic, ktery
slouzi k zrychleni feSeni dané soustavy rovnic. Systém linearnich rovnic je

a1121 + a9 + ... + a1pxy, = by

211 + A92T9 + ...+ AonTyp = bg

Am1T1 + Aol + ... + Gpp®y = bma

kde a1, ..., Gmn, b1, ..., by, jsou redlna cisla. Tuto soustavu mizeme prevést do maticového
tvaru. Definujeme matici pro koeficienty a dva vektory, prvni obsahuje proménné a
druhy hodnoty pravych stran rovnic. Matice a vektory pak budou vypadat nasledovné:

b
aip @iz -+ Qin T !
. by
agy - - Qg - T2 | » )
A = e = N (2.59)
. . . bm
Aml Am2 - Amn Tm

Matice A obsahuje koeficienty ptivodnich rovnic, vektor  obsahuje proménné a vektor b
obsahuje pravé strany rovnic. Potom mtzeme celou soustavu rovnic zapsat jako rovnici

AT =10 (2.60)

2.4.7 Vlastni ¢isla a vlastni vektory

Definice 8. Necht A je ¢tvercovd matice 7ddu n

aip -+ Qin
A= SR (2.61)
Qp1 - Qpp
aV A eRIu, takovy, Ze plati
Al = )\, (2.62)

potom se X nazyvd vlastni ¢islo matice A a vektor U se nazyvd vlastni vektor matice A.
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Koreny charakteristického polynomu matice A jsou jeji vlastni ¢isla. Charakteris-
ticky polynom ma4 nasledujici tvar

det(A — AI) = 0. (2.63)
Piiklad 14. Necht
5 =2 2
A=|-1 4 -1]. (2.64)
—4 4 -1

Vlastni cisla vypocteme z charakteristického polynomu ndsledovné,

5-XA =2 2
det | =1 4—X —1 [ =X4+8\-21A+18=(A—-3)2-(A—2). (2.65)
—4 4 1=

Jak vidime, tak charakteristicky polynom md dvojnasobny koren a to A = 3 a A = 2.
Tyto koteny jsou vlastnimi c¢isly matice A.

Tato metoda je vsak vhodna pouze pro mensi matice, jelikoz naroc¢nost vypoctu
determinantu s rostoucimi rozmeéry matice velmi rychle nariista. Pro vétsi matice se
tedy musime uchylit k jinym metodam, jako mocninna metoda, Jacobiho metoda nebo
QR metoda.

Mocninna metoda slouzi k nalezeni pouze dominantniho vlastniho ¢isla, tedy cisla s
nejvétsi absolutni hodnotou, a spociva v nasobeni sloupcovych vektorti zadané matice.

Jacobiho metoda nalezne vSechna vlastni ¢isla a vlastni vektory a je urcena prede-
vs§im pro hledani vektori velkych realnych symetrickych matic.

QR metoda pouziva QR rozkladu matice A. Tedy

A =QR, (2.66)

kde Q je ortogonalni matice a R je horni trojuhelnikova matice.

2.4.8 Metoda siti

Metoda siti slouzi k numerickému (pfibliznému) feSeni diferenciélnich rovnic a spociva
v diskretizaci intervalu a aproximaci derivace. Predpoklada se, ze funkce, kterd ma
byt aproximovana je derivovatelnd ve vSech bodech. Aproximaci derivace lze ziskat
z Taylorova polynomu.

Reseni ziskdme v diskretizované formé, tj., ze budeme znat feseni v jednotliv§ch
bodech diskretizace. Pokud je diskretiza¢ni sit dostatecné husté, tak ziskdme dostatecéné
presné feseni.
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2.4.9 Okrajové podminky

Pro pouziti metody siti a tudiz i vyreseni Schrodingerovy rovnice je nezbytné nalézt
okrajové podminky, hodnoty v krajnich bodech naseho intervalu.

e Okrajova podminka v nekonecnu vychazi z kvadratické integrovatelnosti funkce
¢. Tedy

/ |6(7)[2d*F < +00 = ¢(7) — 0 pro r — 400 = 1;(r) — 0 pro r — +oco.
%3
(2.67)

e Okrajovou podminku v nule nalezneme diky divergenci efektivniho potencidlu
P
Veg = V(r) + 12 jUt) pro r — 0 vede k

;(0) = 0. (2.68)

Splnéni obou okrajovych podminek vede pro kazdou volbu j k nejvyse spocetné
mnoziné parametrii F;, ¢islujeme je ¢isly v =0,1,2,3, - -

Z fyziky plyne, ze j odpovida rotaénimu (vedlejsimu) kvantovému ¢islu a v ¢islu
vibra¢nimu (hlavnimu).

2.4.10 Sestaveni soustavy rovnic

Pomoci metody siti pfepiseme Schrodingerovu rovnici z diferencialni rovnice na mati-
covy zapis. Vyjdeme z vztahu pro druhou derivaci prvniho fadu

bl +1) = 29(x) + Pz — 1)

P'(z) ~ - . (2.69)
Nyni si vztah vyjadiime pro konkrétni x;:
1) — 20 (s —t

t2

Z obrazku vyplyva, zZe t je jednim dilkem diskretizace, tedy ze x; +t = x;,1. Jelikoz
h = %t tak, je potom celkova chyba jesté mensi. Vztah mtzeme zapsat nasledovné:

Y(Tiv1) — 29(xi) + P(Ti1)
t2

V' (x;) ~ : (2.71)

Vratime-li se zpét ke stacionarni Schrodingerové rovnice, zjistime, ze po dosazeni ma
tento tvar:

V(Ti1) — 29(zi) + P(2i1)
tQ

+ V(z)p(z) = Ed(). (2.72)
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Dalsim krokem je sestaveni soustavy rovnic pro jednotlivé body diskretizace.

Y(x2) — 2¢(21) + ¥(20)

- +V(x1)Y(21) = Ev(zy) (2.73)

P(xg) — 2¢;2$2) + ¢($1)+V(x2)¢(x2) = Ei(x,) (2.74)
Y(xg) — 21/;(2553) + 1/1(962)+V($3)¢(x3) = Ev(xs) (2.75)
V(rn) — 20(x, 1) + w($n—2)+v<xnil)w($nil) = FY(2_1) (2.76)

t2

Z okrajovych podminek vime Ze 1(zg) = 0 a ¢(x,) = 0. Dosadime tedy tyto hodnoty
do soustavy rovnic:

Y(x2) — 2¢(71) +0

g +V (@1)¢(a1) = By (x1) (2.77)
P(x3) — 2¢t(2l“Q) + ¢(x1)+V(x2)1/J(I2) = Ey(x,) (2.78)
VY(ay) — 21975(25153) + ¢<x2)+V($3)¢<$3) = Eip(as) (2.79)
0 —2¢(xp1) + w(a:”d)—l—V(xn_ﬂ@/)@n—l) = Ep(z,_q). (2.80)

t2

Nulové hodnoty prevedeme na pravou stranu rovnic:

P(xa) — 29(1)

a5tV (@)i(n) = Bi(a) — 0 (281)
Y(x3) — 21/};2362) + wul)—{—V(@)@ﬁ(@) = Ei(xs) (2.82)
Y(x4) — 2¢7§;53) + ¢(1’2)+V(x3)¢($3) = Ei(xs) (2.83)

_Q@D(:rn_li;- wwn_Z)—l—V(aan)w(&?nfl) = E¢(x,_1) — 0. (2.84)

23



Maticovy zapis

Y1) Y — 0
—2 4+ V(z)t? 1 0 0
1 —2 4 V(z)t? 1 0 0 v Y@@
1 0 1 —2 4+ V(z)t? 1 0 0 . .
0 0 1 =24 V(x)t? 1 0
0 0 1 —2 4 V(z)t? 1 : :
2 . .
0 0 1 —2 4+ V(x)t Vo) Bty = O
(2.85)
Dostavame se tedy k zapisu:
Hy(z) = E. (2.86)

Nyni vidime, Ze se jednd o problém na vlastni ¢isla a vlastni vektory. Je tedy potieba
provést spektralni rozklad matice H.
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Kapitola 3

Prakticka cdast

3.1 Implementace programu

Program je napsan v programovaci jazyce Fortran 90. Jedna se o verzi programovaciho
jazyka FORTRAN, ktera byla vydana v roce 1991 a je urcena zejména pro védecké
ucely, naptiklad pro vypocty drah raket, elektroinzenyrstvi, fyzikalni chemii a ¢asticovou
fyziku.

Tento jazyk byl zvolen z diivodu jednotnosti pouzitého jazyka v ramci tymu, aby bylo
mozné jednoduse pripojit dodané c¢asti kodu, ale také kvili jeho rychlosti kompilace.

Byla také pouzita open-source knihovna LAPACK, piesnéji rutina dstevz, ktera
slouzi k nalezeni vlastnich cisel a vlastnich vektorti. Hodnoty jsou do programu dosa-
zovany v atomovych jednotkach a vysledna energie vyjde v Hartee.

Vypocty byly provadény na superpocitac¢i Anselm, ktery je soucasti IT4Innovations
narodniho superpocitacového centra.

3.1.1 Struktura programu
Program je tvofen tfemi hlavnimi ¢astmi (moduly Potencial, Laplace a Main), z nichz
kazd4 ma na starost urcitou ¢ast vypocta a lze ji samostatné upravovat.

Modul Potencial

Kédy pro vypocet interakéniho potencialu, byly dodany ¢leny tymu a do jejich struktur
se nijak nezasahovalo. Modul Potencial se skladal z ,,wrapperu® na pravé tyto dodané
kédy, které, pokud byl dodrzen domluveny format, slo libovolné pfipojovat.

Modul Laplace

Slouzil k vypocteni centralnich diferenci prvniho fadu, tedy vytvoreni tridiagonalni
matice. Teoreticky lze pouzit libovolny Tad diferenci, vznikaly by ale vice diagonélni
matice, které by bylo nutné pozdéji tridiagonalizovat.
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Modul Main

Modul Main byl jadrem celého kédu. Na zacatku probihalo nacteni poc¢atecniho nasta-
veni z inicializa¢niho souboru, ktery vypadal nasledovné.
Ukéazka inicia¢niho souboru:

0.01 10 #integer:: a, b
10000 #integer:: n
83,708 #real :: m

0 #integer :: j

Kde a a b jsou hrani¢ni body intervalu, n oznacuje jemnost diskretizace, m je atomova
hmotnost dané ¢astice, v tomto pripadé kryptonu, a j je kvantové ¢islo.

Nésledovalo sestaveni problému na vlastni ¢isla za pomoci vyse uvedenych moduli
a jeho nasledné feseni pomoci LAPACK rutiny dstevz. Vysledky byly nakonec zapsany
do souboru.

Nize muzete vidét schéma ¢lenéni programu:
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Inicializace
Subroutine
initialize

Sestaveni matice
Modul
laplace

Prenasobeni matice
fyzikalnimi
konstantami

Vypocet potencidlu
Modul
potent

Fricteni potencialu
na diagonalu matice

Vipocet viastnich
Eisel a viastnich
vektora
dstewvx

Zapis vysledkd do
souboru

Obréazek 3.1: Schéma programu

3.1.2 Zdroje nepresnosti

Jelikoz byla k vyfeseni problému pouzita numerickd metoda, musime pocitat s jistymi
nepresnostmi, které mohou byt trojiho ptivodu.

1. Prvnim zdrojem nepfesnosti je diskretizace nasi funkce. Diskretizaci bylo nutné
provést, aby bylo mozno nahradit derivace diferencemi.
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2. Dale se nepresnosti objevuji kviili ofezu intervalu. Tento krok bylo nutné provést,
protoze mame moznost pracovat s omezenou vypocetni silou, nelze tedy pocitat
na nekonec¢né intervalu.

3. Tretim divodem nepiesnosti je numericky vypocet vlastnich ¢isel a vlastnich vek-
tord. Jedna se o véc numeriky, velikost chyby byla nastavena pti spousténi rutiny
dstevz, ktera byla pro pouzita pro nalezeni vlastnich ¢isel a vlastnich vektort.

3.1.3 Konvergencni studie

Po napsani programu jsme mohli prejit k samotnému pocitani, nikoliv vsak pfimo k
ostrym vypoctiim. Pfed nimi bylo nutné provést konvergencni studii, ktera meéla za tikol
jednak nalezeni parametrii pro vypocty a za druhé ovéreni spravnosti vypocti.
Teprve po tspésném provedeni konvergenc¢ni studie jsme pokrocili k samotnym vy-
poc¢tiim, ktery byly dale rozdéleny na casti, napf. vypocty pro neon a vypocty pro
krypton.

Vyfesenim stacionarni Schrodingerovy rovnice jsme ziskali vinové funkce a energie ¢as-
tic. Pro pfipomenuti je zde tato rovnice znovu uvedena:

Hy(x) = E, (3.1)

kde 1 jsou vlnovymi funkcemi a £ jsou energie castic.
Dale se poté pracovalo s vinovymi funkcemi, ze kterych se odvozovala pravdépodobnost
vyskytu castice na daném misteé.

Hledané parametry

Ptred vlastnim pocitanim bylo tfeba provést konvergencni studii. V ni se hledaly vhodné
parametry pro nasledné pocitani. Bylo dtilezité nalézt konec intervalu a nalézt idealni
jemnost déleni. Pro kazdy z potencialt bylo nezbytné konvergencni studii opakovat.
Nize jsou uvedeny hledané parametry:

e b - konec intervalu. Konvergenc¢ni studie prokazala, Ze pro neon i krypton se tato
hodnota naléza v intervalu (10; 15).

e n - jemnost déleni. 10000 az 15000.

Vysledky se, kvili dalsSimu ovéfeni spravnosti, dale porovnavaly s jiz dfive ziskanymi.
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Konvergené¢ni studie neonu

Nyni néasleduje nazorna ukazka konvergencni studie. Pro tento ptiklad pouzijeme data

z konvergenc¢ni studie NeSO.

V néasledujici tabulce mizeme vidét, jak se hodnota energie méni v zavislosti na jem-

nosti déleni a velikosti intervalu, ve kterém pocitame.

n b 5 10 15

1000 -1.47362012 | -1.47362881 | -1.47364354
2500 -1.47361774 | -1.47361918 | -1.47362148
5000 -1.47361730 | -1.47361769 | -1.47361832
7500 -1.47361728 | -1.47361748 | -1.47372264
10000 || -1.47361734 | -1.47361730 | -1.47361741
15000 || -1.47361724 | -1.47361731 | -1.47361735

Zvolime-li dostatecné jemné déleni, v nasem pripadé 10000 az 15000, a dostatecné
dlouhy interval, 10 nebo 15, tak se ziskané vysledky lisi az na sedmém desetinném misté.

n b 5 10 15

1000 -1.47362012 | -1.47362881 | -1.47364354
2500 -1.47361774 | -1.47361918 | -1.47362148
5000 -1.47361730 | -1.47361769 | -1.47361832
7500 -1.47361728 | -1.47361748 | -1.47372264
10000 || -1.47361734 | -1.47361730 | -1.47361741
15000 || -1.47361724 | -1.47361731 | -1.47361735

Konvergené¢ni studie kryptonu

Druhou casti konvergencni studie bylo porovnani vysledkt s jiz diive ziskanymi. Vy-
sledky se porovnavaly s hodnotami ziskanymi pomoci harmonické aproximace a s ben-
chmarkovymi daty.

7 vyse uvedenych grafi vyplyva, ze pro malé vzdalenosti jsou nase vypocty témér
totozné s jiz diive ziskanymi vypocty. Dale vidime, Zze u vyssich vzdalenosti jsou data
ziskana pomoci harmonické aproximace velmi nepfesna. Podivame-li se jesté déle, zjis-
time, Ze se naSe vypocCty rozchazeji i s benchmarkovymi daty, to je pravdépodobné
zpisobeno koneénym ofezem intervalu, na kterém byly vypocty provadény.

3.2 Vlastni vysledky

Po provedeni konvergenc¢ni studie se preslo na samotné vypocty. Hledaly se vinové
funkce neonu a kryptonu, z nichz se nasledné pocitaly kvadraty. Jelikoz byly vysledky
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Obrazek 3.2: Porovnani ziskanych vypoc¢ti s benchmarkovymi daty a harmonickou apro-
ximaci
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Obrazek 3.3: Porovnani ziskanych vypoc¢ti s benchmarkovymi daty a harmonickou apro-
ximaci

v obou pripadech velmi podobné, rozhodla jsem se prezentovat pouze vysledky pro
krypton.
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3.2.1 Krypton

Potencialova krivka
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Obrazek 3.4: Potentidlova kiivka kryptonu

Na obrazku muzeme vidét potencidlovou kiivku kryptonu. Tato krivka popisuje
interakéni potencidl dvouatomové molekuly kryptonu, Kry, tedy jakou silou budou na
sebe dva atomy v molekule ptisobi. Pfi velmi malych vzdalenostech prevazuje odpudiva
sila. Interakéni energie pak s rostouci vzdalenosti klesa, az do doby kde je £ =0 .V
této vzdalenosti jsou obé c¢astice v rovnovazné poloze.

S dale se zvétsujici vzdalenosti prevazuje pritazliva sila, interakéni energie zpocatku
roste, nabyva maxima (pro interval, kde pfevazuje pfitazliva sila) a poté pomalu klesa.
Pro velké vzdalenosti plati F ~ 0, tedy interak¢ni energie je téméf nulova a Castice na
sebe neptuisobi silami.

Vlastni vektory

Primarni vystup tvorily vlastni vektory, které reprezentovaly vlnové funkce ¢astic. Ka-
zdému dalsimu vlastnimu vektoru pfibude lokalni maximum nebo lokalni minimum.
Lichym vektoriim pribyva lokalni maximum, sudym vlastnim vektortim lokalni mini-
mum. Jak 1ze vidét na nésledujicich grafech.
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Obrazek 3.5: Prvni vlastni vektor
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Obréazek 3.6: Druhy vlastni vektor

Kvadraty vlastnich vektoru

Z vlastnich vektorid se pocitaly kvadraty. Jedna se o druhé mocniny hodnot vlastniho
vektoru v bodech diskretizace, které nasledné byly vykresleny do grafu.
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Obrazek 3.7: Kvadrat prvniho vlastniho vektoru
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Obrazek 3.8: Kvadrat druhého vlastniho vektoru
Prave kvadraty vlastnich vektori byly predavany dal a byla z nich ziskavana hustota
pravdépodobnosti vzdalenosti dvou atomt v molekule. Z ni se pak ndhodné generovaly

vzdalenosti, které slouzily jako pocatec¢ni parametry vypoc¢tt dynamickych srazek di-
meru S atomem.
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Kapitola 4
Zaver

Jak jste se pravé docetli, tak cile prace byly splnény, jelikoz se podarilo, vyfeSenim staci-
onarni Schrédingerovy rovnice za uziti numerickych metod, ziskat jak rota¢né vibrac¢ni
energie tak také vlnové funkce popisujici dvojatomové molekuly vzacnych plynt.

Nelze vsak tici, ze by timto byl cely projekt ukoncen, vsechny otazky zodpovézeny,
nebot, jak jiz bylo zminéno, se jednd pouze o pocateéni krok k popisu mnohem slozi-
téjstho problému. A tak, i kdyz bylo zadani mé prace splnéno, vyzkum pokracuje dale.

Zde uvedené vysledky slouzi jako pocateéni podminky pro dynamické simulace
srazek, kterych se tcastni molekuly studeného plazmatu, at uz uvnitf samotného gene-
ratoru ¢i po styku plamenu s okolnim prostiedim.

Tyto a dalsi vysledky snad jiz brzy objasni, kde se berou mnohé prospésné vlastnosti
plazmatu vzacnych plyni, jako napriklad jeho vyuziti pii sterilizaci nastrojt pouzitych
v 1ékarstvi, potencialni pfinos pfi 1éc¢bé tumori ¢i odstranovani zubnich kaz.

Je tedy zrejmé, ze cely vyzkum Tesi slozity problém, jehoz tispésné zakonceni muze
ovlivnit mnoho véci i zivot, ale i pres vSechnu tu dilezitost, bych si dovolila svou praci
zakoncit svym skromnym osobnim pohledem na celou véc.

P1i praci na tomto projektu jsem se totiz dozvédéla spoustu zajisté uzitecnych in-
formaci, tykajicich se védecké prace, samotnych védnich oborti, tak i mé samé, nabyla
novych dovednosti a zkuSenosti, af se jedna o programovéni, pfedndseni v cizim jazyce
nebo Teseni slozitych problémi, ale hlavné jsem si uvédomila, jak chci v zivoté dale
pokracovat.
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Zdrojové kody

Modul Main

program main
use laplace
use global
implicit none

real (8):: a, b

integer:: n

real (8):: h

real (8):: Mr

integer :: J_

integer :: 1, ]

real (8), allocatable, dimension (:):: sit

real (8), allocatable, dimension (:,:):: Ham
real (8), allocatable, dimension (:):: d,e
real (8):: vl, vu, abstol
integer :: il , iu, ldz, info, m
real (8), allocatable, dimension (:):: w, work, x
integer , allocatable, dimension (:):: iwork, ifail
real (8), allocatable, dimension (:,:):: z

call initialize (a,b,n ,h,Mr,J_ ,Ham, sit)

abstol=1d-8
ldz= max(1,n)
allocate (d(n))
allocate (e(n—1))
allocate (w(n))
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allocate (work(5*n))
allocate (iwork (5x%n))
allocate (ifail(n))
allocate (z(n,n))
allocate (q(n,1))
allocate (x(n ))

do i=1,n
do j=1,n
z(i,j) = 0.0d0
end do
end do

call mat_laplace (Ham, n, h)

Ham = Ham % (—PLANCK. %%2.0d0)/((AMUxMTr)
+(1d—10+BOHR A0) #%2.0d0 * HARTREE.J)

do i=1,n
Ham(i,i) = Ham(i,i) + potential(sit(i))
+ ((PLANCK. #%2.0d0)/((AMUsMr)
*(1d—10«*BOHR_AO* sit (1))*%2.0d0
« HARTREE.J)) «J_x(J_+1)
end do

do i=1,n

d(i) = Ham(i,i)

if (i.1t.n) then

e(i) = Ham(i,i+1)

endif
end do
call dstevx(’'v’, ’a’, n, d, e, vl, vu, il, iu,
ldz , work, iwork, ifail , info)

w = wxHARTREE EV

open (321, file="eig.txt ")
do i=1,n
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write (321 ,%) w(i)
write (*,%) sit (i), d(i), Ham(i,i)
end do
close (321)

do i=1,n

q(i,1) = =z(i,1)
end do

open (223, file="vector.txt’)
do j=1,2
do i=1,n
x(m= (2(i,j))
write (223 ,%) x
end do
end do
close (223)

()

contains

subroutine initialize (a,b,n,h,Mr,J_ Ham, sit)
implicit none

integer , intent (inout):: n, J_
real (8), intent(inout):: h, a ,b, Mr
real (8), allocatable , dimension (:), intent (inout):: sit

real (8), allocatable , dimension (:,:), intent(inout):: Ham

call INIT_.GLOBAL()

open (123, file="initone.txt”)
read (123,%) a, b
read (123 ,%) n
read (123 ,%) Mr
read (123 ,%) J_
l'write (x,%) a, b ,n
close (123)

allocate (sit (n))
allocate (Ham(n,n))
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h = (b-a)/((n—1)%1.0d0)
do i=1,n
sit (i) = a + (i—1)xh
end do

end subroutine

end program

39



Modul Potencial

module potent

use global

implicit none

contains

real (8) function potential(r)

implicit none

integer :: i
real (8) :: ALPHA, r
real (8) :: HAMEVAL, ZLM U, ODMU

ALPHA = 780.424d0x(2.0d0/3.0d0)/HARTREE CM

ZIMU = (GET_PIU(r)—GET.SGU(r))/ALPHA

ODM.U = DSQRT(1.0d0 + (4.0d0/9.0d0)
«ZLM_U+ (4.0d0/9.0d0)*ZLM_Ux2)

HAMEVAL = (GETSGU(r)+GET_PIU(r))
/2.0d0+ALPHA /4.0d0(1.0d0 — 3.0d0*ODM.U)

potential = HAM EVAL

end function potential

end module
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Modul Laplace

module laplace
implicit none

contains

subroutine mat_laplace (Ham, n, h)
implicit none

integer , intent(in):: n
real (8), intent(in):: h
real (8), dimension(n,n), intent(inout):: Ham
integer :: 1,]
do i=1,n
do j=1,n

Ham(i,j) = 0.0d0
if(i .eq. j) then
Ham(i,j) = —2.0d0
end if
if (abs(i—j).eq. 1) then
Ham(i,j) = 1.0d0
endif
end do
end do

Ham = Ham / (hxx2.0d0)

end subroutine

end module
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