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Anotacija. Kvantmechaninés sklaidos uzdaviniai sudétingoms sklaidomy daleliy saveikoms
dazniausiai sprendziami skaitiniais metodais. Taikant tolydinj Niutono metodo analoga gali buti
sudarytos efektyvios iteracinés schemos leidzian¢ios vienu metu apskaiciuoti sklaidos bangine
funkcija ir sklaidos faze. Siame straipsnyje, taikant tolydinj Niutono metodo analoga modeliuojama
potencialiné ir rezonansiné sklaida modeliniuose potencialuose. Tinkamai jskaitoma sklaidos
banginés funkcijos asimptotika toliasiekiam kuloniniam potencialui. Sklaidos uzdavinj aprasanti
lygc¢iy sistema sprendziama skaitiskai, naudojant skirtuminés perkelties algoritma. ISvystyta
skaitmeniné schema taikoma tiriant sklaidos banginiy funkcijy ir sklaidos faziy priklausomybe nuo
sklaidos potencialy parametry ir sklaidos energijos.

Pagrindiniai ZodzZiai: kvantmechaniné sklaida, tolydinis Niutono metodo analogas, kuloninis

potencialas.
Ivadas

Kvantmechaniné sklaida yra viena svarbiausiy tyrimo sri¢iy kaip fundamentiniuose, taip
ir taikomuosiuose tyrimuose. Branduolio fizikoje nukleony sklaidos uzdavinys
sprendziamas naudojant sudétingus realistinius nukleony saveikos potencialus (Matsuda et
al., 2000). Elementariyjy daleliy sklaida placiai naudojama molekuliy, atomy ir atomy
branduoliy struktarai ir savybéms tirti (Salvat and Mayol, 1993). Kravininky pernesimas
Siuolaikinése nanostruktirose daznai apraSomas kvantmechanine sklaida (Vengalis ir
Sliuziene, 2011).

Kvantmechaninés sklaidos modeliavimo sunkumai daznai yra susij¢ su sudétinga
sklaidos potencialy forma ir aukStais reikalavimais gaunamy skai¢iavimo rezultaty
tikslumui. Sudétingiems sklaidos potencialams kvantmechaninés sklaidos uzdaviniai
sprendziami skaitiniais metodais. Kita vertus, modeliuojant sklaida sudétingiems sklaidos
potencialams daznai sunku suprasti kvantmechaninés sklaidos procesy désningumus, todel
sklaidos elgsenai tirti placiai naudojami jvairis modeliniai potencialai (Friedman and
Jamieson, 1995; Los and Los, 2010). Kvantmechaninés sklaidos elgsenoje gali pasireiksti
kaip potencialiné, taip ir rezonansiné sklaida, todél sklaida aprasantys skaitiniai modeliai
turi bati universalts ir tinkamai aprasyti jvairius sklaidos proceso metu vykstancius
reiskinius.

Sio tyrimo tikslas yra sukurti universaly skaitinj kvantmechaninés daleliy sklaidos
modelj potencialinei ir rezonansinei sklaidai trumpasiekiuose ir kuloniniame potencialuose.
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Pritaikytas efektyvus netiesiniy lygciy sistemy sprendimo metodas — tolydinis Niutono
metodo analogas (Abrashkevich and Puzynin, 2004). Tolydinis Niutono metodo analogas
pasizymi visa eile privalumy. Sudaromos iteracinés schemos suteikia galimybg skaitmeniskai
sekti vienu metu skai¢iuojamy sklaidos faziy ir banginiy funkcijy evoliucija. Atsiranda
galimybeé papildomai keisti taip vadinama ,laiko® Zingsnj ir taip derinti sudaromy skaitiniy
schemy stabiluma. Sklaidos uzdavinio sprendiniams i§ anksto nustatoma reikiama
asimptotika. Tolydinis Niutono metodo analogas buvo pritaikytas neutrony sklaidos
aprasymui (Deveikis, 1999). Siame darbe minétas skaitinis neutrony sklaidos modelis
iSvystomas toliasickiam kuloniniam potencialui ir tiriamos jo taikymo galimybés
kvantmechaninés sklaidos procesy désningumams tirti.

1. Matematinis modelis

Sklaidos uzdavinj galima suformuluoti kaip krastinj uzdavinj radialiajai Srédingerio
lyg¢iai (Newton, 1982). Jai galima suteikti tokia nedimensing forma, kurioje ji neturéty

pirmosios i$vestinés:

2
oV ={§7—V(r)+E}Y(r,E,5L)=O, (1)

¢ia Y(r,E,0,) — ieskomoji banginé sklaidos funkcija, 6, — ieSkomoji sklaidos faze, L —
judesio kickio momento kvantinis skaicius, r — atstumas tarp dalelés ir sklaidos centro, E —
kinetin¢ energija masiy centro atskaitos sistemoje, V() — sklaidos potencialas. Papildysime

uzdavinj homogeninémis krastinémis salygomis:

(0(2) =Y (O, E, 5L) =0, (2)
o® ZI:C%Y(I’,E,5L)+dY(I’,E,5,_):| =0, (3)
=R
kur ¢ ir d - laisvai parenkamos konstantos (nepriklausancios nuo koordinaciy),

randamos i§ lygties asimptotikos pakankamai dideliam R, vir$ijan¢iam trumpasiekio

potencialo veikimo spindulj. Pasirinksime banginés sklaidos funkcijos normavimo salyga:

e :TY(r’ E,5L)L;j—:2 =V, (r)+ E}Y(r, E,o )dr=0. (4)

Rezultate, (1-4) lygtys sudaro netiesing funkcing lygti F(z)=0, kur

£, 2 Q) (4
F={¢".0".0".0"} _ netiesiné keturiy komponenty funkcija, o nezinomajj 2 sudaro
dvejetas z={5,,Y(r,E,o,)}. Taikant tolydinio Niutono metodo analoga netiesinei

funkcinei lygciai F(z) =0 sudaromas Ko$i uzdavinys:

dz(t)

Fz'(Z(t))T =—F(z(1)), 5)

z(0) = z,.
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Ivedamas papildomas ,laiko“ parametras t, nuo kurio priklauso sprendinio
komponentés  z(t) ={5, (t),Y(r,E,t,5, (t))}. Cia 2z, pradinis artinys ieskomajam
sprendiniui. Trumpumo délei pazymékime Y (r)=Y(r,E, &, ). Dabar galime linearizuoti
(1-4) uzdavinj Niutono metodu:

d> dy (r) d
LZ—V( )+E} m —{dz—wm E}Y(r)}

dy(0)
at (6)

dr dt ﬁp dtdr Jpdt dr

gdzif) le -V (r)+ E}Y(r)dr +IY(r)L;j:Z—V(r) + E} dzir)dr =

- ! Y(r)er—V(r) ¥ E}Y(r)dr.

Cia jvedéme pazyméjima p=19(3,) .

Dalelés sklaidos kuloniniu potencialu atveju Srédingerio lygtis asimptotikoje jgyja nulyje
i$sigimusios hipergeometrinés lygties pavidala. Kulono sklaidos atveju sklaidos potencialas:
L(L +l) 2q

r

V(r) = (7)

kur q=+1 traukos ir Q=-1 stimos potencialams. Tuomet sklaidos funkcijos
asimptotika galima iSreiksti reguliariagja ir nereguliariaja kuloninémis banginémis
funkcijomis (Abramowitz and Stegun 1965):

Y (r,E,&,) = F_(kr) + pG_(kr), (8)

¢ia F (kr) ir G (kr) — atitinkamai reguliarusis ir nereguliarusis nulyje iSsigimusios
hipergeometrinés lygties sprendiniai, k= \/E — bangos skaicius. Pasinaudoj¢ asimptotika
(8) ir imdami pakankamai didelj atstuma tarp dalelés ir sklaidos centro R, rasime lygties

(3) konstantas C ir d bej ju iSvestines:

¢ =F_(kR) + pG_ (kR), )
d =—k%[ﬁ (kr)+ pG_(kn)] ., (10)
oc

a—p_GL(kR), (11)
od d

. —E[GL(kr)]r:R. (12)

Trumpasickiy saveiky atveju sklaidos funkcijos asimptotika yra tiesiskai nepriklausomy
sprendiniy superpozicija:

Y(r,E,3,) =krlj,(kr)+ pn_(kr)} (13)
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kur j, (kr) ir n_(kr) — sferinés Beselio ir Noimano funkcijos. Trumpasiekiy saveiky

atveju konstantos C ir 0 bei jy i$vestinés apibréziamos:

¢ =kR[j, (kR)+ pn, (kR)], (14)
d =—k%r[jL(kr) +pn_(kn] . (15)
o

a_; — kRn, (kR), (16)
od d

' —kE rln, (kn)] _,. (17)

Diskretiné evoliucinés lygties (6) aproksimacija pagal ,laiko“ parametra t sprendziama
Qilerio metodu.

2. Skaitinis modeliavimas

Kvantmechaninés sklaidos modeliavimo uzdavinys buvo i$sprestas skaitiniu baigtiniy
skirtumy metodu (Samarskii, 2001). Buvo sudaryta iteraciné baigtiniy skirtumy schema
naudojanti  tolyguji diskretuyji tinkla. Pirmasias tris (6) lygliy sistemos lygtis
aproksimuojame O(h?) eilés skirtumine schema, kurig sprendzZiame skirtuminés perkelties

metodu. Tuo tikslu, eidami tiesiogine eiga sprendinio ies$kome pavidalu:

dY (i) =Ol_dY(iJr1)+5_ (18)
dt ' dt :

¢ia 1 — diskrediojo tinklo mazgo indeksas. Eidami atgaline skirtuminés perkelties eiga

sprendinio ieskome pavidalu:

ava _,

_ , 19
pm n.dt i (19)

Apskai¢iave nezinomuosius 77, ir o, i$ skirtuminés normavimo salygos aproksimacijos

alime rasti iteracine k—tojo ,laiko“ Zingsnio t, , =t, +7 pataisa 7 ir ieSkomaja i§vestine:
g < ) 8 ki1 = p 3 33 €

%k:y“- (20)
Isprende uidavinj Kk —tajam Zingsniui, randame sekantio K+1 Zingsnio artinj
sprendiniui:
Pt =p“+1r", (21)
YU =Y () + 2l K+ o) (22)

Iteracinio proceso konvergencija kontroliuojame neatitikties A= max{abs(,ui)} dydziu.
Tam kiekviename diskreciojo tinklo mazge randame p; lygia skaitinei vertei gaunamai

jsta¢ius apskaiciuota sprendinj (21) ir (22) j skirtuming grédingerio lygties (1) ir krastinés
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salygos (3) aproksimacija. Iteracinis procesas tesiamas tick K Zingsniy, kol neatitikts A
tampa mazesné uz musy uzsibrézta tiksluma. Kompiuterinj modelj programavo autorius
Fortran 90 programavimo kalba.

T=50MeV

Y(r)

1 pav. Kulono sklaidos radialiosios banginés funkcijos priklausomybe
nuo judesio kiekio momento kvantinio skaiciaus.

Kulono sklaida buvo modeliuojama kriivj turin¢ioms daleléms, kuriy masé sutampa su
protono mase. Kulono sklaidos modeliavimas tolydiniu Niutono metodo analogu yra gana
problemiskas. Zinoma, kad skaitiné schema gaunama modeliuojant sklaidos uzdavinj
tolydiniu Niutono metodo analogu yra labai jautri ieSkomuyjy sprendiniy asimptotikai
(Deveikis, 1999). Kadangi kuloninis potencialas yra toliasickis, sklaidos funkcijos
asimptotikai buatina imti pakankamai tikslias reguliariaja ir nereguliariaja kulonines
bangines funkcijas. Sioms funkcijoms apskaic¢iuoti buvo naudojama (Barnett, 1982)
programa. Kulono sklaidos radialiosios banginés funkcijos priklausomybé nuo judesio
kiekio momento kvantinio skaic¢iaus, kai sklaidomos dalelés kinetiné energija laboratorinéje
atskaitos sistemoje T =50MeV pateikta 1 paveiksle. Kulono sklaidos radialiosios banginés
funkcijos priklausomybé nuo krintanciosios dalelés kinetinés energijos laboratorinégje
atskaitos sistemoje, kai judesio kieckio momento kvantinis skai¢ius L =1 pateikta 2
paveiksle. Gaunamos radialiosios banginés funkcijos pasizymi geru tikslumu, artimu
naudojamy kuloniniy banginiy funkcijy tikslumui.
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Ll
Y(r)
1.0}
0.5t
0.0
— — T=20MeV
05 - — - T=30MeV
i R T=40MeV
——— T=50MeV
=10}

2 pav. Kulono sklaidos radialiosios banginés funkcijos priklausomybé nuo
krintanciosios dalelés kinetinés energijos laboratorinéje atskaitos sistemoje.

Potencialinés ir rezonansinés sklaidos procesy désningumams tirti kompiuteriniame
kvantmechaninés sklaidos modelyje buvo naudojami modeliniai potencialai. Modeliniais
potencialais parinkti: sferinis stimos potencialas, sudétinis sferinés duobés ir barjero
potencialas. Parinkta sudétinio sferinés duobés ir barjero potencialo forma:

Uﬁ%, 0<r<h;
V()= vo+%, h<r<d:; (23)
L(L72+1)’ d<r.
r

Cia d - stamos potencialo sickis, V, — potencialo barjero aukstis, U, — potencialo

duobés gylis ir h_ potencialo duobés veikimo siekis.

Adliktas i$sklaidytosios bangos, gaunamos sklaidant ploksciaja banga sudétiniame sferinés
duobés ir barjero potenciale, radialiyjy funkcijy priklausomybés nuo energijos ir sklaidos
potencialo parametry tyrimas. Apskaitiuota sklaidos fazés priklausomybé nuo kd
skirtingiems potencialo barjero auks¢iams pateikta 3 paveiksle.
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or
0.5}

0.0

—-1.0r

=15}

2.0t
3 pav. Sklaidos fazés priklausomybé nuo Kd skirtingiems potencialo barjero auks¢iams.

Parinktas potencialo duobés gylis yra U, =-9 srityje 0<s<h, potencialo barjero
aukstis V, =10,13,16,19 srityje h<s<d. Potencialas lygus tik iScentriniam potencialui,

kai $>d . Potencialo duobés veikimo siekis h=0.5, potencialo siekis d=1,
L=0
max| Y(r)|

4l

4 pav. Radialiosios banginés funkcijos amplitudés priklausomybeé

nuo kd skirtingiems potencialo barjero auk$¢iams.

Gauti rezultatai tinkamai apraso staigy sklaidos fazés % priklausomybeés nuo Kd $uolj,

kai krintanciosios ploksciosios bangos energija sutampa su rezonansine ir sklaidos fazés %
priklausomybe nuo potencialo barjero auks¢io. Tiems patiems sklaidos potencialo

parametrams buvo tirta radialiosios banginés funkcijos amplitudés priklausomybé nuo Kd |
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gauti rezultatai pateikti 4 paveiksle. Stebimas staigus radialiosios banginés funkcijos
amplitudés augimas, kai krintanciosios ploksciosios bangos energija sutampa su rezonansine

parodo, kad taikomas sklaidos modelis tinkamai apraso rezonansing sklaida.
L=0

Y(r)
20

15+

- Surigtos busenos banginé funkcija
————— Potencialinés sklaidos banginés funkcijos
—— Rezonansinés sklaidos banginés funkcijos

—10t

5 pav. Radialiosios Srédingerio lygties sprendiniai potencialinei, rezonansinei
sklaidai ir suristajai busenai.

Radialiyjy funkcijy priklausomybés nuo energijos tyrimai, kai sklaidos potencialo
barjero aukstis V, =16 pateikti 5 paveiksle. Tiesiy atkarpomis pavaizduotas sudétinis
sferinés duobés ir barjero potencialas V(r) ir suriStosios bisenos energija. Vaizduojamy
radialiyjy funkcijy nuliy linijos sutapatintos su atitinkamomis sklaidomos ploksciosios
bangos energijos E vertémis. Palyginimui pateikti atitinkamy sprendiniu, kai sklaidos
potencialas lygus nuliui, grafikai. Kartu pavaizduota atitinkamos sferinés potencialo duobés
suritosios busenos, kurios energija atitinka rezonansing energija, radialioji banginé
funkcija. Sferinés potencialo duobés atveju potencialas:

U, +L(L—2+l), 0<r<h;

- r 24
' —L(L+1), h<r. 0

2

SuriStyjy baseny radialiosios banginés funkcijos ir energijos, kai judesio kiekio
momentas L =0 buvo apskai¢iuotos programa (Deveikis ir Remeikis, 1999). Parinktai
potencialo formai gauta suriStosios busenos nedimensiné energija yra -6,95 skai¢iuojant nuo
potencialo barjero auksc¢io V,. Adikti kvantmechaninés sklaidos tyrimai parodo tinkama
sklaidos radialiyjy funkcijy elgsena kai krintanciosios ploksciosios bangos energija kinta
rezonansinés energijos srityje. Gauti kvantmechaninés sklaidos sudétiniame sferinés duobés
ir barjero potenciale bei sklaidos kulono potencialu rezultatai gerai sutampa su (Fligge,

1998).
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I$vados

Siame darbe ivystytas kvantmechaninés sklaidos modelis gali bati sékmingai taikomas
kvantmechaninés sklaidos procesy sudétinguose sklaidos potencialuose désningumams
tyrinéti. Modelyje tinkamai jskaitoma sklaidos banginés funkcijos asimptotika kaip
trumpasickiams taip ir toliasickiam kuloniniam potencialui. Modelis gali bati naudojamas
kaip kvantmechaninés sklaidos eksperimenty aprasymo ir optimizavimo jrankis.

Batina pazyméti, kad Niutono metodo teorinis konvergavimo greitis (kvadratinis) ir

iteracinio proceso metu pasiekiami mazi neatitikties A dydZiai ne visuomer uztikrina mazas
faktines sprendziamy uzdaviniy modeliavimo paklaidas. Siame darbe, pritaikius tolydinj
Niutono metodo analoga nagrinéjamiems kvantmechaninés sklaidos uzdaviniams
potencialinei ir rezonansinei sklaidai trumpasickiuose ir kuloniniame potencialuose buvo
pasicktas pakankamai aukstas rezultaty tikslumas lyginant su publikuojamais duomenimis
(Flugge, 1998). Kita vertus, nors tolydinis Niutono metodo analogas buvo sé¢kmingai
pritaikytas neutrony sklaidos aprasymui sudétinguose, realistiniuose atomo branduolio
potencialuose (Deveikis, 1999), faktiniy modeliavimo paklaidy jvertinimas kitiems
kvantmechaninés sklaidos uzdaviniams ir jvairioms bangos skai¢iy reik§méms gali
pareikalauti atskiry tyrimy.

Skaitinio modeliavimo rezultatai parod¢, kad gaunamos sklaidos radialiosios banginés
funkcijos ir sklaidos fazés pasizymi pakankamu tikslumu kvantmechaninés sklaidos
cksperimenty analizei. I$vystyta skaitiné O(h2) tikslumo eilés tolydinio Niutono metodo
analogo schema gali bati taikoma sudétingoms sklaidomy daleliy saveikoms tirti. Sukurta
kompiuteriné programa gali bati lengvai pritaikoma sklaidos uzdaviniui sudétinguose
sklaidos potencialuose, tiesiog pakeic¢iant naudojama sklaidos potencialg. Skaitinis modelis
yra efektyvus, stabilus ir nereikalauja tikslesnio pradinio artinio skaitiniam sprendiniui, nei
jo zinoma asimptotika. Atlikta analizé parinktiems sklaidos potencialams parodé, jog
skaitinis kvantmechaninés sklaidos modelis yra universalus ir tinkamai apraso
kvantmechaning potencialing ir rezonansing sklaida.
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A. Deveikis nuo 2000 m. yra Vytauto DidZiojo universiteto docentas. Jo moksliniy
interesy sritis yra skaitiniai lengvujy atomy branduoliy aprasymo metodai, dalyvauja
kuriant atomo branduolio banginiy funkcijy antisimetrizacijos ir transliacinio
invariantiskumo uztikrinimo metodikas, magnetinio momento, kvadrupolinio momento ir
atomo branduolio spinduliy skai¢iavimo metodikas, sudarant ir tiriant nuklony sklaidos
iteracinés schemas, vystant efektyviniy atomo branduolio potencialy skaic¢iavimo
procediiras.

MODELING QUANTUM MECHANICAL SCATTERING WITH
CONTINUOUS ANALOGUE OF THE NEWTON METHOD
Algirdas Deveikis
Summary

Computational modelling of potential and resonant scattering for short range and Coulomb
potentials was investigated in this study. The resonant scattering problem is formulated with the
short range potential composed of a spherically symmetric square well and spherically symmetric
square barrier. An iteration scheme of a continuous analogue of the Newton method for continuous
spectral problem with correct asymptotic in uncoupled partial waves has been developed. The
nonlinear representation of the scattering problem for the normalized radial Schrodinger equation is
solved numerically using the difference sweep technique. The second order accuracy scheme
developed allow to find scattering phases and wave functions as well as investigate their numerical
evolution. The scattering phases and wave functions dependence on the scattering problem
parameters have been studied.

Key words: quantum mechanical scattering, continuous analogue of the Newton method,
Coulomb potential.
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