
 

Morse Oszillator andere Basis

Ergebnis des letzten Versuchs
die höheren Eigenzustände des Morse
Ostillators konvergieren in der harmonischen
Oszillator basis nur langsam
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Morse Zustände reichen bei Quantenzahlen
nahe der Dissoziationsgrenze bis zu

großen r Werten



Harmonische Oszillatorzustände In haben
bis zu r Werten mit
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Um Vollständigkeit der harm Oszillatorbasis
bei großem r zu erreichen müssen

Basen mit sehr großem n verwendet werden

harmonische Oszillatorbasis schlecht
für räumlich ausgedehnte Systeme
geeignet
andere Basen nötig



Teilchen im Kasten
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Morse Oszillator in dieser Basis
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Teilchen im Emin Kasten
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Matrixelemente in dieser Basis
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Die Integrale
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lassen sich analytisch berechnen

Es ergibt sich der Wert
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Damit ist die Matrixdarstellung des
Morse Hamilton operators in der
Teilchen im Kasten Basis vollständig
gegeben und die Eigenwert können berechnet
werden



Im Gegensatz zum harmonischen Oszillator
müssen jetzt drei Größen
min Xmax und die Basisgröße N

und nicht nur die Basisgröße konvergiert
werden

min map hinreichend klein sein so

daß die Eigenfunktionen für XEXm.is
verschwinden

max maß hinreichend groß sein so

das für alle gebundenen Zustände
die Eigenfunktionen für max

verschwinden

N map hinreichend groß sein so das
für gegebenes Xmin Und Xmax alle
betrachteten Zustände N unabhängige

Eigenwerte zeigen

Die Variation von ermöglicht die
Unterscheidung von gebunden und

ungebundenen Zuständen



Energie gebundener Zustände

E Eigenenergie für Xmax

Energie ungebundener Zustände

E D für Xmax
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Effiziente konvergentanalyse
Verminderung der Zahl unabhängig zu

konvergierender Parameter durch
physikalische Überlegungen

Berücksichtige nur Beiträge die
unterhalb einer Energieschranke Ema
relevant sind



Betrachte min in Abhängigkeit von Em
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Bemerkung L u N für gegebenes Emax
während max rev FV
beim harmonischen Oszillator

Betrachte ma bzw L

keine Abschätzung über Ema möglich
wenn Ema XD

Insgesamt somit

zwei unabhängig zu konvergierende Größen
L und Fmax


