Cviceni KT1 13. 12. 2022 (11. cviceni)

Témata:

e varia¢ni metoda: Ritzuv varia¢ni princip, linearni a nelinearni parametrizace

Variac¢ni metoda

Dnesni cviceni se budeme vénovat druhému typu pfibliznych metod: metodé varia¢ni. Jejim zakladem je tzv.
Ritzuv variaéni princip, ktery ndm fikd, ze stfedni hodnota energie néjaké ndhodné, tzv. testovaci, funkce |¢))
je vzdy vysSi nebo rovna presné energii

Evar - EO > 0. (1)

(I) Ukazte.

Abychom se dostali ke skuteéné energii co nejbliz, musime zvolit co nejblizsi (nejvhodnéjsi) testovaci funkci.
Toho muzeme dosdhnout tim, Ze testovaci vilnovou funkci parametrizujeme a pak energii optimalizujeme vzhle-
dem k tomuto, popf. témto, parametrum.

Moznosti parametrizace mame dvé: linearni a nelinedrni. Jejich princip a pouziti si ukdzeme na ptikladu
harmonického oscildtoru s poruchou §42.

Nelinearni parametrizace:

Tento piistup spocivd v tom, ze do testovaci funkce vhodné umistime parametr a nasledné najdeme jeho
optimalni hodnotu. Tento piistup zpravidla vede k rychlejsimu a spravnéjsimu feseni, ale neni univerzalni.
Megjme tedy systém
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a zkusme naleznout energii zdkladniho stavu.
Jako vhodna testovaci funkce se zjevné jevi vlastni funkce harmonického oscilatoru:
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[YLHO0) = %6_% : (3)

(IT) Jakou energii ziskdme pouzitim této funkce?
N4&s odhad vylepsime tim, ze do funkce 3 vhodné umistime parametr «:
1 a2
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(III) Spoctete energii Eyar(a).
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Linearni parametrizace:

Testovaci funkci rozvedeme do vlastnich stavu systému, které umime varesit:
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Teoreticky je jedno, jakou bazi zvolime. Dulezité je, aby béze byla uplna. V praxi se ovSem snazime najit
tu nejvhodnéjsi bazi, abychom rozvijeli do co nejmensiho poc¢tu funkci a zaroven se rychle blizili ke skutecné
energii.

(V) Ukazte, ze pak Fesime vlastni problém

(H — EorS)E=0. (6)
Pro nas systém
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je zjevné vyhodné zvolit bazi vlastnich stava LHO.

(VI) Uvazujme stavy [0),|1),]2),]3),]4) a postupné uvazujme béze {|0)}, {|0),]1)}, atd. a odhadnéme
energii zakladniho stavu.

(VII) Porovnejte vysledky ziskané variaéni metodou (linedrnf i nelinedrnf) a poruchovou metodou.



Povinna tloha na pristé

Uvazujte atom vodiku
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a jeden gaussidn jako testovaci funkci (opt. parametr «)
o= Ne—o (9)

Najdéte nejlepsi odhad energie zékladniho stavu atomu vodiku, ktery s touto funkei muzeme ziskat.

Bonusova dloha na pristé

Uvazujme hamiltonidn dvouhladinového systému ve tvaru

H= <EO gb) (10)

a vlastn{ stavy ozna¢me |a) a |b). Ukazte, ze podle varia¢ni metody jsou |a) a |b) funkce s vlastnimi energiemi
FE,, resp. Ey.

Daéle uvazujte, ze maticové elementy Hy, = Hy, jsou nenulové. V takovém piipadé variac¢ni princip povede
na stavy odlisné od |a), |b). Ukazte, Ze pro puvodné degenerovany systém H,, = Hy, dojde k sejmuti degenerace
a rozstépeni hladin se rovna dvojnésobku Hp.

Népovéda: Vyhodna je parametrizace |¢)) = cosa |a) 4 sin « |b).



