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Leírás: 

A kurzus a nemrelativisztikus kvantumrendszerek időfüggő dinamikájának numerikus 

vizsgálatát tárgyalja, különös tekintettel a Schrödinger-egyenlet megoldására, diagonalizációs 

és integrálási módszerekre, valamint többkomponensű rendszerek reprezentációjára. 

 

Tematika: 

Az időfüggő Schrödinger-egyenlet (time dependent Schrödinger equation: TDSE) alapvető 

tulajdonságai, az állapot normájának megmaradása, az időfejlesztő operátor.  

A TDSE kifejtése bázisban, a dinamika, mint csatolt differenciálegyenlet-rendszerhez 

kapcsolódó kezdetiérték-probléma.  

Zárt kvantumrendszerek: A dinamika felírása az időfüggetlen Hamilton-operátor 

diagonalizálásának segítségével.  

Numerikus diagonalizációs módszerek.  

Általános, esetlegesen időfüggő gerjesztést is tartalmazó eset: A bázisban felírt TDSE 

megoldása numerikus integrálással, a leggyakrabban használt integráló eljárások, 

kompromisszum a pontosság és a futási idő között, lépésköz adaptáció. Többrészű 

kvantumrendszerek esetén a tenzorszorzattér reprezentálása.  

Példák: kétnívós rendszerek klasszikus, időfüggő térben, a térbeli mozgás dinamikája, mint 

parciális differenciálegyenlet és a vonatkozó numerikus megoldási módszerek. A gerjesztett, 

ionizálódó H-atom tárgyalása.  

Kitekintés: a sűrűségfunkcionál-elmélet alapjai. 
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