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1. DATOS BASICOS DEL TFG:

Titulo: Resolucién de la ecuacidn de Schrédinger dependiente del tiempo: aplicaciones a problemas
1D en Mecanica Cuéntica

Descripcion general (resumen y metodologia):

En Mecdnica Cudantica es usual plantear problemas con potenciales monodimensionales para
entender elementos fundamentales de la misma. Una barrera de potencial, un pozo de potencial o
un potencial periédico son ejemplos tipicos que pueden encontrarse en cualquier libro de texto de
esta disciplina.

En general, para obtener las soluciones de esos problemas se resuelve la ecuacién de Schrédinger
independiente del tiempo, considerando ondas planas y estudiando el comportamiento de las
mismas en las diferentes regiones espaciales que delimitan las caracteristicas de los potenciales.
Sin embargo, una onda plana no describe de forma adecuada el movimiento real de una particula
ya que al tener un momento definido se extiende a todo el espacio.

Para tener una descripcién correcta de una particula es necesario construir “paquetes de ondas”
que

garanticen una posicién bien definida para la misma. Esto introduce complicaciones serias a la hora
de resolver los problemas antes mencionados, incluso en las situaciones més sencillas.

La resolucién numérica de la ecuacién de Schrodinger dependiente del tiempo es una alternativa
viable que permite obtener las soluciones de los distintos problemas de manera sencilla con
cualquier ordenador hoy en dia.

El propdsito de este trabajo es, ademds de analizar varios ejemplos sencillos en 1D usando el
formalismo de “paquetes de ondas”, discutir algunos métodos numéricos empleados para la
resolucién numérica de la ecuacién de Schrédinger dependiente del tiempo.

En primer lugar, se comenzard con una introduccién bdsica a algunos conceptos matemadticos
fundamentales sobre sobre ecuaciones diferenciales en derivadas parciales. Posteriormente, se
hard un andlisis exhaustivo del modelo explicito, implicito y Crank-Nicolson, siempre en el marco
del método de diferencias finitas, ademas de analizar las caracteristicas relativas a la precisién y
estabilidad de las soluciones. Finalmente, se emplearan dichos métodos a la resolucién numérica
de la ecuacién de Schrédinger dependiente del tiempo. Se eligirdn condiciones de contorno tipo
Dirichlet para estudiar la evolucién temporal de un paquete de ondas gaussiano, aplicando diversos
potenciales. En los casos que sea posible, se comparara con la solucién analitica.

Tipologia: Estudio de casos, tedricos o practicos, relacionados con la tematica del Grado.
Objetivos planteados:

1. Formulacién de problemas monodimensionales de mecanica cudntica mediante paquetes
de ondas.

2. Estudio de los conceptos matemadticos fundamentales relativos a las ecuaciones
diferenciales en derivadas parciales.

3. Resolucién de la ecuaciéon de Schrédinger dependiente del tiempo mediante algoritmos
numeéricos y analisis de la idoneidad de los mismos.

4. Resolucién numérica de la ecuacién de Schrodinger dependiente del tiempo, usando los
algoritmos analizados en la seccién anterior: aplicacién a problemas monodimensionales
basicos de Mecdnica Cuantica y comparacién con la solucién analitica, cuando sea posible.
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