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RESUMEN

En este trabajo se emplea el método numérico de Crank-Nicolson, con aplicacién en computacion, para resolver
la ecuacion de Schrodinger dependiente del tiempo para diferentes potenciales. Fue desarrollado en lenguaje
LabVIEW, donde es aprovechada la simplicidad de la programacién visual que este ofrece junto a la facilidad de
manejo matematico como herramienta, que ayuda a simplificar la solucién de problemas en el area de la fisica.
Se desarrolla un programa, que permite visualizar el comportamiento que tiene una funcién de onda asociada a
una particula en tres situaciones diferentes: movimiento libre, penetracion de una barrera de potencial y
penetracion de un potencial escalon. Con esta experiencia se evidencia el desarrollo potencial de simulacién a
través del software LabVIEW, mostrando una alternativa de uso diferente al de ser un laboratorio virtual, y
contribuyendo a la solucién de situaciones problematicas en ciencias basicas.

ABSTRACT

The following work is based on the numerical method of Crank-Nicolson computer applied to solve the time-
dependent Schrodinger equation for different potential. It was developed in LabVIEW language where it is
exploited the simplicity of visual programming which it offers with ease math use as a tool that helps to simplify
the solution of problems in the area of physics. In this work it was developed a program that displays a wave
function’s behavior associated to a particle in three different situations: free movement, penetration by a
potential barrier and penetration of a potential step. This experience demonstrates the potential development of
simulation through the LabVIEW software, showing an alternative of use other than being in a virtual laboratory
and contributing to the solution of problem situations in basic science.
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INTRODUCCION

La vida moderna va ligada a la computacién, asi, la ciencia, ingenieria, economia, sociologia, medicina entre
otras ramas del saber, estan siendo soportadas por las herramientas que entrega el software. La resolucién de
problemas fisicos por medio de la computacién, es a menudo la oportunidad méas importante para los
estudiantes de observar y explorar en el mundo real las aplicaciones fundamentales de las teorias aprendidas en
el aula (Tierman, 2010); cada dia, gracias al desarrollo de nuevas herramientas de software y programas
especializados es posible resolver problemas cada vez mas complejos y extensos.

En la actualidad existe una herramienta denominada LabVIEW (Laboratory Virtual Instruments Engineering
Workbench), que es un lenguaje de programacion grafico desarrollado en 1986 por National Instruments. Se ha
convertido en un poderoso y flexible instrumento para ingenieros y cientificos en la investigacion a través de la
academia y la industria (Faraco & Gabriele, 2007). LabVIEW se utiliza ampliamente como un software de
medicion, desarrollando herramientas de investigacion a nivel académico, industrial y de desarrollo. En contraste
con C++ o Visual Basic por ejemplo, LabVIEW es un lenguaje de programacion grafico que permite la creacion
de programas de alta calidad en periodos de tiempo cortos (Lin ef a/., 2011)

El software LabVIEW, representa un entorno de programacion que incluyen herramientas especificas necesarias
para control de instrumentos, adquisicién de datos, almacenamiento, analisis, y la presentacion e integracion de
esas caracteristicas en un solo sistema. Se utiliza la programacién grafica y un lenguaje grafico especial
denominado G. El objetivo principal de LabVIEW representa la creacion de instrumentos virtuales. La
instrumentacion virtual puede utilizarse no sélo para la construccién del mundo real de los instrumentos, sino
gue también puede ser utilizada para crear aplicaciones que simulan dispositivos en el mundo real y operacion
de instrumentos, para la animacion y modelizacién de procesos fisico reales (Dumitrescu et a/., 2009).

Existen una gran variedad de software de uso libre y comercial, que estan basados en la programacion visual,
LabVIEW es un ejemplo de ellos que se utiliza a nivel comercial, y al estar basado en esta clase de
programacion, facilita el trabajo del programador obteniendo eficiencia en el desarrollo de programas. LabView
es un lenguaje grafico de flujo de datos, que se adapta bien al abordar problemas de espacio emergente en
aplicaciones de tiempo real que demandan un alto rendimiento del equipo. El alto nivel del modelo de
programaciéon permite a los usuarios expresar con facilidad el paralelismo en los sistemas complejos sin dejar de
lograr los altos rendimiento necesarios (Giannone et al, 2011). La principal ventaja que presenta LabVIEW
frente a otro software es la calidad y cantidad de herramientas matematicas que posee, LabVIEW emplea una
mezcla de elementos de representacion visual y textual. Los elementos visuales béasicos consisten en pequefias
cajas (que representan los valores, los operadores y el llamado de funciones) y lineas de conexién (Whitley et
al., 2006).

Basado en estas caracteristicas de programacion, en este trabajo fue modelado y simulado un fenémeno fisico
cuantico, como el comportamiento de la evolucion en el tiempo de una onda asociada a una particula
interactuando con diferentes potenciales (Orquin et al., 2007). De esta forma la simulacién se presenta como
una alternativa en potencia para el desarrollo de soluciones de ecuaciones diferenciales y es una prometedora
herramienta, ya que permite la interaccion y comunicacién con otros programas que poseen notorias utilidades
en simulaciéon como es el caso de MatLab.

El método numérico Crank-Nicolson (Carjana et al., 2003; Orquin et al., 2007; Wytse & Toyama, 2007) se utilizé
para la solucién de la ecuacion de onda de Schrodinger, ya que ofrece gran estabilidad en la solucion de
ecuaciones diferenciales de segundo orden. En el esquema de Crank-Nicolson, el problema original se
transforma en un sistema equivalente definido en una regién rectangular por una transformacién lineal (Cao &
Sun, 2010). Este desarrollo brinda la posibilidad de variar pardmetros en los cuales se hace visible la evolucion
temporal de la funcién de onda.
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PROCEDIMIENTO TEORICO

Considerando la ecuacion de Schrodinger dependiente del tiempo (TDSE), con un potencial V independiente del
tiempo.

ih%z Hy(x,t), xeR, t>0 (1)
Donde;

—n® 0?
H= \Y

2m o0 x2 9 2)

y suponiendo que:
y (x0),=y'(x), y¥'el’(R) 3)

Se busca una solucion tal que ¥ (X,t)e L?(R) para cualquier t > 0 (Sakurai, 1994). La solucién formal puede ser
escrita como:

—iHAt

¥ (t+At) =exp( W @)
J

Método Crank-Nicolson

El método de Crank-Nicolson, es un método de diferencias finitas utilizado para resolver numéricamente los

problemas difusivos de valor inicial. La parte principal de este método es la operacion de evolucién en el tiempo

(Kang & Won, 2008).

En este método, la exponencial es aproximada por el método de la transformada Caley (Wytse & Toyama, 2007)

y (t+At):(l— iHA'[Il+ HAL ]_ v (t) (5)

2h 2h

El espacio esta dividido en segmentos del mismo tamafio A X, se denota a ¥ T como la funcién en los puntos

Ny j enelpunto X; . Para el calculo de Hy r}se necesita de una aproximacion de segundo orden tal como
la siguiente (Heermann, 1990; Schweizer, 2002).

A A A A

6
d x* AX? ©
De acuerdo a la ecuacién 6, se puede escribir que:
iHAt iHAt
I+— ™ =1——"—""y"
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Procediendo a la adimensionalizacién, se tiene:

4imA x> 2mAXx?
q=21max pu=10%

hAt T p2 ®)

Usando la aproximacion para encontrar los valores de 1//;“1, y definiendo el potencial discreto como
V; =V(X;), se obtiene:
vin+@A-uV, -2yt +yl ==yl +(A+uV, + 2yl -y, j=12,.., M 9)

De lo anterior se concluye que para encontrar la solucion en forma discreta de la TDSE, basta con solucionar el
sistema de ecuaciones lineales mostradas en la siguiente forma matricial (Orquin et a/., 2007).

. . -1
IHAt 1+IHA ‘Wn>

vit= 2h

(10)
La funcién a solucionar descrita como condicion inicial es:
2
. X—X
exp(i K X) exp (X=%,)

1
T -, 11
/O'\/E 40_2 ( )

RESULTADOS Y DISCUSION

y (x,t=0)=

A continuacion se presentan los resultados obtenidos con la realizacion del presente trabajo. El esquema del
codigo en LabVIEW donde se genera la funcidon de onda inicial se muestra en la Figura 1.
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Fig. 1: Seccion configuracion de la ecuacion de onda en LabVIEW

En él se observa la conformacion de la componente compleja y real para formar el paquete de ondas de la
particula formando asi un vector inicial que sera tratado en las secuencias posteriores (Figuras 3, 4 y 5).
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En el siguiente esquema (Figura 2), se presenta el cddigo para el tratamiento del vector de la funciéon de onda.

En ese diagrama (Figura 2) se generan las matrices de Hamilton [1_iHAt 1

2h 2h

iHAtJ1 con ayuda de MatLab,

luego son operadas para su multiplicacion con el vector de estado anterior ¥ '} , de esta forma se obtiene el

valor del nuevo estado del vector que describe la funcion de onda ?+1. El resultado de estas operaciones es

visualizado mediante graficadores de vectores incorporados en LabVIEW, reduciendo asi tiempo y espacio en el
disefio del programa. De esta forma el programa junto con su interfaz gréafica, soluciona la ecuacion de
Schrédinger dependiente del tiempo, mediante un cédigo comprensible y accesible
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Fig. 2: Seccion de linealizacion y calculo mediante MatLab y LabVIEW de las matrices trabajadas.

En la secuencia (Figura 3) se observa la simulacion de la particula libre viajando hacia la derecha del potencial

en tres tiempos consecutivos.
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Fig. 3: Secuencia de tres tiempos de la funcién de onda de una particula libre viajando a la derecha.
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En esta simulacién se puede apreciar, como el programa grafica la funcién de onda de acuerdo a los
parametros oy x los cuales se asignan libremente. En la evolucién temporal de la funcién de onda sometida al
potencial cero de una particula libre, se observa cémo debido a la evolucién del tiempo, la incertidumbre en la
posicion aumenta, esto conlleva a que al ser la funcion de onda acotada (0o sea que su integral esta
normalizada) debe mantener el area constante bajo la curva a lo largo del tiempo; por ello la funcion de onda se
va ensanchando y a la vez su amplitud va disminuyendo.

La simulacion de la particula chocando con un potencial escaldon que viaja hacia la izquierda es mostrada en la
secuencia de la figura 4.
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Fig. 4: Secuencia de tres tiempos de la funcion de onda de una particula chocando con un potencial escalén.

Para esta parte de la simulacién, se observa como el programa grafica la funcion de onda inicial con los
pardmetros cy x asignados por el usuario, en ella también se aprecia la graficacion del potencial definido por
el usuario; en este caso corresponde a un potencial escaldon. El resultado de simular la evolucion de la funcion
de onda en el tiempo sometida a este potencial, permite ver como la onda se va reflejando paso a paso en
sentido contrario del choque vy la otra parte de la onda se va transmitiendo dentro del escalén.
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Fig. 5: Secuencia de tres tiempos de la funcion de onda de una particula chocando con una barrera de potencial.
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En la simulacién mostrada en la figura 5, se observa una particula chocando con una barrera de potencial que
viaja hacia la izquierda.

En esta simulacion, se observa como el programa grafica la funcién de onda inicial con los pardmetros oy
asignados por el usuario, en ella también se puede apreciar la graficacion del potencial que para este caso
corresponde a un barrera de potencial con los parametros ancho y alto definidos por el usuario. El resultado de
simular la evolucién de la funcion de onda en el tiempo sometida a este potencial, permite ver como la onda se
refleja y puede traspasar esta barrera produciendo una onda reflejada y una onda trasmitida.

Para el procesamiento de cada una de las situaciones tratadas anteriormente, se puede apreciar que al
establecer un tamafo de la matriz hamiltoniana (que es la que define el potencial) cada vez mas grande, se
observa una caracteristica y es que el tiempo de procesamiento para el recalculo de la funcién de onda, se
incrementa

CONCLUSIONES

Fue desarrollada una herramienta didactica soportada en la simulacidon presentada en este articulo, que se
fundamenta en programacion visual para interpretar fenémenos cuanticos basicos; tiene la versatilidad de que el
usuario puede cambiar los parametros oy x de la funcién de onda inicial, asi como la altura y ancho del
potencial.

Mediante la utilizacion del software LabVIEW se propone otra forma computacional para la solucién,
modelamiento y simulacién de fendmenos fisicos como el estudiado en el presente trabajo, generando
motivacion para el desarrollo de posteriores trabajos en el area.

A pesar de que el método de Crank-Nicolson ofrece gran estabilidad en el computo, genera gran consumo de
procesamiento; en esta simulacion esto se ve reflejado en la velocidad de los célculos, convirtiéndose en un
proceso lento si los datos son extensos (aproximadamente con vectores de dimensién superior a 100 datos), ya
gue las matrices crecen y el procesamiento de esos tamafios de matrices es mas complejo.

Ya que LabVIEW es una herramienta poderosa en métodos experimentales, con esta simulacion se reitera una
vez mas la gran versatilidad de este lenguaje aplicado en fisica y otras areas de desarrollo tecnoldgico e
investigacion.
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