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Hamiltoniano Fourier TDSE

Hamiltoniano Numeérico

fi= f(z:)

i) = fi
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Hamiltoniano Fourier TDSE
Operadores
V() f(z)
i-2 i-1 i i-i-I i+2

Vo, 0 0 0 0 O fo
o Vv 0 0 0 0 fi
10 0 Vo 0 0 O 7 fo
V= o 0 0 Vg3 0 O f= f3
o 0 0 o0 V4 O fa
0O 0 0 0 0 VW f5
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Derivada Numeérica

i-2 i-1 i i+1 i+2

r ( i )- ( f) it = Yi
« Forward difference f'(x)= S i) =S (50) Yo =Y
i =X Xigg = X;
+ Backward difference f'(x)= F(xi)= S(%iey) _ Vi = Yies
X=X, Xi =X
+ Central difference (5 S (i) = F(%iey) _ Yirs = Vicy
Xipt = Xioy Xipt = Xiet
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Derivada Numeérica: Diferencias Finitas

Sixi) = fi

; Jir1 — fia |
fi= 2 Az
i-2 i-1 i i-;-I i+2
0O 1 0 0 0 0 fo
-1 0 1 0 0 O© fi
1 0 -1 0 1 0 0 7 | I
D= 2Az | 0 0 =1 0 1 0 f= f3
o 0 0 -1 0 1 fa
0O 0 0 0 -10 fs
Df=Dfx)=f
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Derivada Segunda Numérica

/

1" H—l i fxi) =fi
fixr=fi _ fi—fi1
— Az Az —
Az |
fi+1 —2 fz + fi—l ,z P i i-i-l i+2
(Ax)?
-2 1 0 0 0 0 fo
1 -2 1 0 0 0 f1
1 0 1 -2 1 0 0 2| f2
B= (Az)2 | O 0 1 -2 1 0 f= f3
0 0 0 1 -2 1 fa
0o O o0 o0 1 -2 5

Bf=vVf(x)=f"
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Hamiltoniano Numeérico

- 1d? p(z)
Ho(z) = —5—— +V(2)p(2)
wr T Vo oy 0 0
I Qe S
2(Ax)? (Az)? ) 1 lz(mp .
H— 0 502 Bz T V2 Tamae
0 0 0 —W (Ax)? + VN

Hf =Hp(x)
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Integral Numeérica

b N
/ flx)dx =~ ZfiAl‘
@ 1=1
TR ; YR
Otra aproximacién (trapecios):
N-1
/f(x)dx ~ Z WA@’:
=0
1, ., 1
= §f0+ ;fi+2f1v
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Derivadas con Transformadas de Fourier

Transformada de Fourier

= | T p) e g (1)

Antitransformada:

f(t) = / - F(k)et?™kt gk (2)
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Analisis y Sintesis

Sintesis:
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Hamiltoniano Fourier

Notacién mas simple

AW = [ fo e ar
Antitransformada:

FUF®1k)
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Derivadas

Derivada de la Transformada:

d

SEFIAK) = ~i Flef)(h)
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Hamiltoniano Fourier

Derivadas

Transformada de la derivada:

FLf1(k) = ik F[f](k)

FIF™](k) = (k)" FIf](k)
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Hamiltoniano Fourier

Derivadas

Transformada de la derivada:

FIF™(k) = (ik)™ F[£](k)

Receta para derivar f(™ :

1. Transformar la funcién f
2. Multiplicar por (ik)™

3. Antitransformar
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Schrodinger en el espacio de momentos

Particula libre:

FIHG@IE) =~ K Fly(o)
= e

2m
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Time Dependent Schrodinger Equation

d .
h— U =HU
mdt (z,t) (z,1t)

Solucién:

U(z, At) = exp [—iAhtﬁ} W(z,0)
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Forma Bestia

At -
U(z, At) = exp [—ihH} U(z,0)

Podemos hacer:

At
exp [—zhﬂ}

Q

AL\ 1 A\,

1 A\ L
+ n'<—'lh> H

Recomendacién: Guardar ¢ = HU, luego multiplicar
o =Hp = H?W, ...,y finalmente, on=Hpp_1.
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Interludio cuantico: Funcion de Operadores

A‘Pn = an¥n

A2‘Pn = AA‘Pn:AanSOn—anA(Pn—an‘Pn
A, = AA%¢,=d3¢,

An@n = ap¥n

Entonces, cualquier funcién de A, aplicada a un autovector es

f(le) on = f(an) ¢
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Funcién de Operadores

Cualquier funcién de A, aplicada a un autovector es

f(le) on = f(an) on

Por ejemplo:

GA(pn =€ " Pn
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Funciéon de Operadores

i Qué pasa si se aplica esa funcién de un operador Hermitico a un
estado cualquiera (no necesariamente a un autovector)?

FAY = FA)Y cnon=> cnf(A)pn=

n n

= Z cn fan) n

n

Por ejemplo:

eAq/):Z Cn €M oy
n
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Evolucion Temporal
Si logramos diagonalizar el Hamiltoniano:
ﬁ@n(x) = Ey pn(z)

entonces podemos escribir cualquier estado inicial como
combinacién lineal de los estados estacionarios:

U(z,t=0) = ch on(2)

Por lo tanto:

U, 1) = T W(2,0) = D e ey pa(a)

n
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Split Operator

U (z, At) = exp [—zAhth} U(z,0)

R —h2 g? . 7 .
H = 2mdx2+v<> T(z) + V()

= ST + V(@) + 5 T(w)

At - At . At - At .
exp [—zhtH] 2 exp [—itT] exp [—ihtV] exp [—th]

2h 2h
At —h? d? At —h? dz}

— e —‘EV( ) B S
T T o a2 | P T T P T o o da?
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Split Operator

Flp(x)] = ¢(p)

Multiply by exp [—z%%}
Fo(p)] = v(x)

Multiply by exp [—z’% V()]
Flib(@)] = ¢(p)

Multiply by exp [—z%%}
Fo(p)] = v(x)

R A L
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Métodos Explicitos

d N
Ni%‘ll(:c, t) = HV(x,t)

Discretizado se convierte en:

n+1 _ n
Vi =Y

T

ih = HyJ

y solucionando para w;”l se puede escribir en forma matricial:

Dario Mitnik (IAFE — UBA) Attosecond Phyisics FCEyN 2024



Hamiltoniano Fourier TDSE

Métodos Explicitos

Interpretacion:
Pt = (I— ZFLTH) "

El primer término de la expansiéon de Taylor: e™* ~ 1 — z.
Este método es inestable.
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Métodos Implicitos
Asumimos ahora que el lado derecho esta en el futuro:
: wyﬂ L R

y solucionando para w;.”l se puede escribir en forma matricial:

iT n+1 __ n
(I+hH>zp+ =

. -1
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Métodos Implicitos

Interpretacién:

, -1
Pl = <I+ ’;H> "
Si z — 0, se puede aproximar (1 +2)~! ~ (1 — 2).
Alternativamente: e* = L ~ (1 +2)7L.
Este método es estable, pero menos correcto.
Requiere inversion de matrices ($99).
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Método de Crank-Nicolson

Promediamos el lado derecho:
; %’Hl —v a1 +1
AR Y P
En notaciéon matricial:

,lpn+1 _ ¢n _ _% H (Q/)n + ,d)nJrl)

. —1 .
E n+1l __ _E n
<I+2hH> y _(1 %H)d)
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Hamiltoniano Fourier TDSE

Método de Crank-Nicolson

'l,bn+1 — (I %H) ¢n
(I+ 5 H)
. ./ (21—
Aproximacién de Pdde: e™* ~ 1.

Para z compleja: (e7*)* = (e7*)~L.
Por lo tanto, el operador es unitario.
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