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1 Inngangur

Skamtavirar eru leidandi skammtakerfi rafeinda 4 nanoskala og eru pvi stundum
nefndir nanévirar. Enn sem komiod er eru skammtavirar bara til 4 rannsoknar-
stofum en miklar vonir eru til pess ad peir verdi mikilveegur hluti af orteekni
framtidanir. Hinn smaa lengdarskali leidir til pess a0 nota parf skammtafraedi ef
skoda & likon af flutningi rafeinda 1 slikum skammtavirum.

Pegar flutningur rafeinda er skodadur i skammtakerfum er yfirleitt notad sjon-
armio Landauer par sem litio er 4 leidni sem tengda framferd rafeindana i kerfinu
[1], bannig er heegt ad tengja saman leidni og dreifingu.

Medal pess sem kemur i ljos pegar skammtavirar eru skodadir er a0 leidin i
hreinum skammtavirum er skémmtud i Gy = 2¢?/h = 7.7481 x 107° S, en Gy
er stundum kalladur Landauer fastinn. Petta hefur verid synt fram a, baedi i
tilraunum [2]| og fraedilegum utreikningum. Vid getum hugsad okkur skammtavir
med endalegri breidd par sem rafeindinar eru frjalsar til a0 ferdast eftir virnum, en
vegna pess hve virinn er grannur segir skammtafraedin ad hreyfingar peirra pvert
& virinn séu skammtadar. Vio segjum bvi ad rafeind 1 vissum pversveifluhaetti n
feroist eftir virnum { heetti eda borda n, hver bordi gefur mest leidina GY.

Pad sem vantar inni ntiverandi timaohada ttreikninga |3] er hvernig likja skal
eftir pvi pegar forspenna er & virnum og hvernig spennufallio litur at, um pad eru
skiptar skodanir og er pvi spennandi ad skoda pennan patt likanagerdar.

Hér 1 pessu verkefni eru skooud fyrstu skref i pvi hvernig undirbtia ma lysingu
& forspennuni 1 timadhadum dreifireikningum. Gerum rad fyrir pvi ad virinn sé
nakvaemlega einviour, eda svo orkulega langt sé 4 milli bordana ad okkar rafeindir
ferdast adeins i orkulaegasta bordanum. I virnum er prep og sett er fram Green fall
sem er notad i Lippmann-Schwinger jofnuni, Green fallio tekur tillit til prepsins
og verour pad mikilveegt 1 seinni tima dtreikningum. Skodum sidan hvada ahrif
prepid og dreifimaetti, sem kemur & eftir prepinu, hafa & leidnina sem fall af orku
rafeindanna me0 pvi a0 skoda dreifingu rafeinda i kerfinu med Gauss meetti sem
dreifimaetti.

2  Fraeoi

2.1 Lippmann-Schwinger jafna

Skodum, eins og yfirleitt er gert pegar skodud er dreifing i eini vidd, rafeindir sem
koma inn 6endanlega langt ad fra vinstri, vid héfum pa rafeindir sem speglast
eda komast afram { gegnum dreifimaettid.

Kerfio hefur eftirfarandi maetti

V(z) = Vo[l = 0(2)] + Vi(2), (1)



bar sem Vj er styrkur prepsins, Vi(z) er dreifimattio og

0<Z):{0 2 <0 )

1 2z>0

er prepafallid. Prepid sem er i z = 0 leyfir okkur a0 athuga kerfi med mismunandi
orkuvidmioum & sveedunum fyrir utan &hrifasveedi dreifimaettisins, p.e.a.s. fyrir
|z| >> R bar sem R er draegni dreifimaettisins i einhverjum skilningi.

Munum hér skoda Gauss dreifimaetti

Vi(z) = Vge o=, (3)

par sem o > 0 segir til um draegni eda breidd Gauss mettisins og z; > 0 er
stadsetning Gauss toppsins. Sja méa kerfio & mynd 1.
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Mynd 1: Kerfio sem samstendur af prepinu og Gaussmaetti, einingar & orku i
Rydbergum og fjarleegdir i Bohrgeislum. Vy = 1Ry, Vg = 2Ry, a = 1(ag) 2 og
Zi = 4@0.

Sisteeou astandi kerfisins er lyst med timaodhadari Schrodinger jofnu

{_;‘_m%juwu—e(z)] +Vs(2)}wg(z) = Eip(2) (4)

fyrir rafeindir med orku F



[ dreifireikningum er paegilegra ad ummynda Schrédinger jofnuna 1 heildisjéfnu
med hjalp Green fallsins sem verdur skilgreint hér a eftir. I stadsetningarriminu
er Lippmann-Schwinger jafnan

2m
va(:) =03 + 7 | G (), )
Hér er ¥%(z) otruflada bylgjufallid sem uppfyllir
d2
{4+ 8- 10 -0 o) =0 ©)
par sem k* = ZE og K? = 270 Otruflada bylgjufallid hefur jadarskilyrdi

innbylgju fra vinstri, skodum bara tilfellid ef orka rafeindana er fyrir ofan prepid
(k* > K?)

Aei\/kQ—KQz_i_A\/kaK?'fke—i\/kQ—KQz 2 <0

o VE2-K2+k
Yp(z) = (7)
A%%eikz z > 0.

Haegt er ad velja stodlunina A frjalst, veljum pvi til pbaeginda A = 1. G4(z,2') er
Green fall sem tekur tillit til prepafallsins og uppfyllir
d2
{p+k2 K? [1—@(2)]}Gs(z,z’):(5(,2—2’). (8)
z

Green fallid var leitt it og er sett fram { vidauka A en vegna brepsins verour
Green fallio ekki eins einfalt og ef ekkert prepafall veeri.

2.2 Leidni
Form bylgjufallisins ¢g(2) fyrir utan ahrifasveedi dreifimaettisings er

(2) EVIITEEE L ppem VSRR 20 0g 2 < —R
z) = .
P tpetk? z>0o0g 2> R.

(9)

Vio hofum hér innbylgju fra vinstri, speglada bylgju med speglunar sveifluvidd g
og framferdar bylgju med framferdar sveifluvidd ¢g. Vid leidum niu 1t jofnu fyrir
framferdar sveifluviddini tg, ef z > 0 feest ut ur Lippmann-Schwinger jofnuni (5)
a0
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Nuer |z — 2| = z — 2 ef 2> R, med bvi ad bera saman jofnur (9) og (10) faest
a0
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A sama hatt ma leida ut jofnu fyrir 7z med pvi ad nota ad |z — 2/| = —(z — 2)
ef 2z < —R.
Vid hofum sidan a0 framferdarlikunar eru

Tr (12)

k 2
G
Hér hofum vio augljoslega pad skilyroi ad Tx < 1. Vio notum sidan Landauer
jofnuna til a0 reikna leidnina
2e?

Gp = =Tp = GoT, (13)

par sem

2¢? 5
Go = = T7481-107° S (14)

er stundum kalladur Landauer fastinn og er natturulegur leioni skammtur { naest-
um einvidoum skammtavir. Vegna bess ad kerfid sem vid skodum hér er na-
kveemlega einvitt eda par sem skodadur er bara leegsti orkubordinn verdur alltaf
Gg < Go.

Vio tolulega reikninga var notast vio forritunarmalid Fortan 90 en { vidauka
B er pvi lyst hvernig pessum joéfnum er breytt fyrir tolulega ttreikinga pannig ad
tekid er tillit til einkenna Green fallsins.

2.3 Deltamsaetti

Pad getur verid atyglisvert ad bera saman nidurstéounar fyrir Gauss maettid vid
deltameetti par sem haegt er a0 leida ut leidnina nakvamlega mjog einfaldlega ut
fra Lippmann-Schwinger jofnuni.

Vio hofum dreifimaettio

Vi(z) = Bo(z — za), (15)

par sem zg > 0 er stadsetning delta-fallsins og [ er styrkur deltamaettisins sem
hefur viddina orka*lengd bar sem delta fallid hefur viddina 1/lengd.
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Lippmann-Schwinger jafnan (5) gefur ad

ui(z) = () + o [ " A7Gu(z, )05z — z)be(2)

[
= U8(2) + 2P G zbelaa). (16)

Nu gefur z = 24

V() = Va0 + Gl ) (), (17
pannig ad
Vilea) = W) (L~ 2 G 2a)) (19

Ef z4 > 0 gefa jofnur (7) og (A.2) ad

bolen) = 2K ., (1 imf (W —K?— k) ik z’mﬁ)_l
P R oK+ k kh2 \Vk2— K2+ k kn2)
(19)
N1 vitum vid ad '
Vp(z) = tpe™ (20)
ef 2 > 24 og bar sem bylgjufallid er samfellt hfum vio
wE(Zd) = tEGikzd. (21)

Samanburdur milli (19) og (21) gefur

. IR ([ imf (VIR kY ., imb - 22)
= — e I .

LV R4k K2 \VIZ — K2 + k kh?

Innsetning (19) inni (11) gefur sému nidurstéou eftir sma umritun, fast ba eftir

nokkra tutreikninga ad

k2 k2
—}(2|tE|2 - G04(k72 - K2) —4(]{}2 - K2)

Gp = GoTr = Gy 2 2 _ K2

(\/ k2 — K2+ k:>2 - 27::252 (sin(?kzd) - Zl—}g cos(kad))

-1
mQﬁQ
+ W(4k2 — 2K2)] . (23)
Ef skodad er markgildid Vo — 0 (K? — 0) ba faest
4m?2 32 -1 m232 -1
Gp = GoTg = Godk? <(2k)2 + ) = Gy (1 + W) : (24)

sem passar vi0 deltametti { z; og ekkert prep (stadsetning deltameettisins hefur
enginn ahrif).



3  Nidurstodur

3.1 Frahrindandi Gauss maetti

A myndum 2, 3, 4 og 5 ma sja hvernig mismunandi styrkur prepsins og Gauss
meettising hefur ahrif & leidnina, mynd 6 synir hvernig mismunandi breidd Gauss
meettsins hefur dhrif & leidnina.

A mynd 2 ma hvernig leidnin er ef ekkert prep veeri til stadar, ma sja ad
leidninn ris jafnt og einkennalaus upp i Gy eins og vid er ad buast.

A myndum 3 og 4 ma sja ad pegar styrkur Gauss mattsins er svipadur eda
ekki mikid staerri heldur en styrkur prepsins pa hefur leionin hermur og hefur mun
meiri einkenni en ef ekkert prep veeri. Pegar styrkur Gauss maettsins er aukinn
pa verdur leionin einkennalaus og nastum alveg eins og ef um ekkert prep er ad
raeda pannig ad prepio hefur litil &hrif.

A mynd 5 ma sja betur ad ahrif prepsins 4 leidnina eru meiri pegar styrkur
Gauss maettsins er svipadur eda ekki mikid steerri en styrkur prepsins.

Pegar Vj = 1Ry og Vi = 1Ry (mynd 3) kemur fram st herma sem er hvad
skorpust en & mynd 6 mé sja hvernig breidd 4 Gauss mettinu hefur ahrif &
hermuna. Sj4 ma a0 herman sem er rétt fyrir ofan 1Ry minnkar pegar Gauss
mettid verour mjorra en hins vegar er enginn regla i pvi hvernig breiddinn hefur
ahrif 4 dalinn sem kemur par & eftir. Toppurinn sem er rétt fyrir ofan 3Ry er
alltaf 4 sama stad en hins vegar verour dalurinn sem kemur par 4 eftir dypri eftir
bvi Gauss mattid verour mjorra.

Pao sem gerist hér er ad Gauss maettid og prepid skilgreina grunnan brunn
sem leidir til herma pegar orkan fer ad nalgast orku naestum bundins astands.

A myndum 7 og 8 ma sja likindapéttleika og bylgjufallid i hermutoppinum
sem sjad ma 4 mynd 3. Sja méa af likindapéttleikanum ad mestar likur eru fyrir pvi
a0 rafeindinn sé 1 3ag sem er i samraemi vio pad ad rafeindinn eyoir miklum tima
i maettinu. Reyndar er toppurinn i 3a¢ ekki mikid steerri en adrir toppar enda
er ekki um skarpan hermutopp ad raeda. Eins mé sja fyrir z < 0ag ad sveiflur
myndast sem eru 1 samreemi vid ad pad a0 par hofum vid innbylgju og dreifda
bylgju sem fer til baka, sveiflunar eru ekki mjég storar né skarpar sem skyrist af
pvi ad hér er sveifluviddinn & dreifou bylgjuni sem fer til baka ekki stor vegna
pess leidnin er mjog nélegt Gy og pvi mjog litlar likur fyrir pvi a0 rafeindinn
fari til baka. Fyrir z > 6ag er likindapéttleikinn fasti pannig ad maettid er heett
ad hafa ahrif par, vid pessu er ad biast par sem vid h6fum adeins utbylgju sem
kemst 1 gegnum maettio.

A myndum 9 og 10 ma sja likindapéttleika og bylgjufallid i venjulegu astandi
med G = 0.5Gy sem sja ma & mynd 3. Af likindapéttleikanum mé sja ad pad
eru p6 nokkrar likur fyrir ad rafeindinn sé 1 3ag en toppurinn er samt minni en
adrir toppar, einnig sést a0 pad er toppur i lag par sem i hermutoppnum & mynd
7 var laggildi. Fyrir 2 < Oap myndast sveiflur og eru par mestar likur fyrir pvi
a0 rafeindinn sé par, sveiflunar eru steerri og skarpari en fyrir hermutoppinn sem



skyrist af pvi ad hér er sveifluviddinn & dreifou bylgjuni sem fer til baka mun
steerri. Eins og vid er buast er likindapéttleiknn fyrir z > 6ay fasti eins og fyrir
hermutoppinn.

3.2 Addrattar Gauss maetti

A myndum 11, 12, 13 og 14 ma sja hvernig mismunandi styrkur prepsins og Gauss
meettising hefur ahrif 4 leidnina, mynd 15 synir hvernig mismunandi breidd Gauss
meettsins hefur dhrif & leidnina.

A mynd 11 ma sja ad pegar ekkert prep er ris leidnin mun hradar upp i Gy en
begar um frahrindandi Gauss matti er ad raeda.

A myndum 12 og 13 ma sja ad leidnin ris einkennalaust upp i Gy, sja ma lika
pbegar prepio er & ad pa hefur styrkur Gauss meettsins ekki eins mikill ahrif og
pegar ekkert prep er 4 en bad ma sji betur & mynd 14

A mynd 15 ma sja ad med pvi ad mjokka Gauss meettid ma fa fram hermur fyrir
addrattar Gauss meettid po reyndar ekki sé um skarpa né afgerandi hermutoppa
ad raeda enda ber ad athuga kvardan & mynd 15. Peir verda p6 skarpari eftir pvi
sem Gauss meettio verdur mjora.

Eins og fyrir frahrindi Gauss maettio skilgreinir prepid og addrattar Gauss
meatti0 einskonar brunn, pé kannski ekki { peim skilningi sem madur leggjur
venjulega 1 pad. Leidir pad til herma fyrir rafeindir med orku sem néalgast orku
neestum bundins dstands. Fyrirfram hefoum vid ekki buist vid ad sja hermur fyrir
petta maetti en kannski ut fra einfaldri skammtafraedi er petta ekki svo skritid,
vid hofum hér speglun baeoi fyrir prepio og Gauss mattid pannig ad bad myndast
naestum bundid dstand sem leidir til herma sem sjast hér.

A myndum 16 og 17 ma sja likindapéttleika og bylgjufallid i hermutoppinum
sem sja ma & mynd 15. Sja ma af likindapéttleikanum ad mikill likindi eru fyrir
ad rafeindinn sé 1 z < Oag, par er eins og vid er ad buast sveiflur sem eru hvorki
mjog storar né skarpar. Fyrir 2 > 0Oag er toppur i 2.5a¢ sem er reyndar ekki
sérlega stor sem mé skyra med pvi a0 ekki er um mjég skarpan hermu topp ad
rada, pessi toppur bendir til pess ad rafeindinn eydi einhverjum tima 1 maettinu.
Sja ma a0 fyrir z ekki mikio staerra en 4aq er likindapéttleikinn fasti eins og buast
ma vid, hins vegar verdur hann fasti mun fyrr en fyrir frahrindandi Gauss maetti
enda er maettid mjorra hér en fyrir par.

3.3 Deltamaetti

Samanburd & Gauss meetti og deltameetti ma sja & myndum 18 og 19. Sja mé
a0 hermunar fyrir Gaussmaettinn og deltameaettio eru & sému stodum og ad best
samraemi virdist vera vio Gauss maetti sem er ekkert sérlega mjott. Auk pess mé
sja ad samramid er ekki gott fyrir rafeindir med orku fyrir ofan 4Ry sem er svo
sem ekki undarlegt pvi pa eru paer komnar fyrir ofan Gauss meettid en fara ennpa
gegnum deltamaettio.
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Mynd 2: Leioni gegnum frahrindandi Gauss maetti, ekkert prep, mismunandi

styrkur 4 meettinu. Vo = ORy, a = 1(ap) ™2 og z; = 4ay.
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Mynd 3: Leioni gegnum frahrindandi Gauss maetti, mismunandi styrkur & maett-

inu. Vo = 1Ry, a = 1(ag) ™2 og 2; = 4ay.
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Mynd 4: Leidni gegnum frahrindandi Gauss maetti, mismunandi styrkur a4 maett-

inu. Vo = 2Ry, a = 1(ay) ™2 og z; = 4ay.
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Mynd 5: Leidni gegnum frahrindandi Gauss meetti. a = 1(ag) 2 og 2; = 4ay.

10



GIG,

TR WNE
—~
<
N

feeaoaeaQ

0.8

N
N
w
IN
&1
o
~
[e¢)
©
S

E/Ry

Mynd 6: Leidni gegnum frahrindandi Gauss maetti, mismunandi breidd & maett-
inu. Vp = 1Ry, Vo = 1Ry og z; = 4ay.
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Mynd 7: Likindapéttleiki { hermutoppi fyrir frahrindandi Gauss maetti, sja sam-
svarandi leidniktarfu 4 mynd 3. £ = 1.21Ry, G = 0.996Gq, Vo = 1Ry, Vo = 1Ry,
a = 1(ap)~? og z; = 4ay.
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Mynd 8: Bylgjufall i hermutoppi fyrir frahrindandi Gauss maetti, sja samsvarandi

leionikarfu & mynd 3. F = 1.21Ry, G =~ 0.996G,, V, = 1Ry, Vo = 1Ry,
a = 1(ap)~? og z; = 4ay.
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Mynd 9: Likindapéttleiki i venjulegu &standi fyrir frahrindandi Gauss meaetti,
sja samsvarandi leidnikarfu & mynd 3. F = 2.96Ry, G =~ 0.508G,, Vo = 1Ry,
Vo = 3Ry, a = 1(ap) "2 og z; = 4ay.
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Mynd 10: Bylgjufall i venjulegu astandi fyrir frahrindandi Gauss maetti, sja sam-
ynd 3. E=2.96Ry, G ~ 0.508G,, Vo = 1Ry, Ve = 3Ry,

i
svarandi leionikuarfu a
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m
a = 1(ag)™? og z; = 4ay.
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Mynd 11: Leidni gegnum addrattar Gauss maetti, mismunandi styrkur & maettinu.

Vo = 0Ry, a = 1(ap) "2 og z; = 4ay.
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Mynd 12: Leidni gegnum addrattar Gauss maetti, mismunandi styrkur & maettinu.
Vo = 1Ry, a = lag og z; = 4ay.
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Mynd 13: Leidni gegnum addrattar Gauss maetti, mismunandi styrkur & maettinu.
Vo = 2Ry, a = 1(ap) ™2 og z; = 4ay.
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Vp=0Ry,Vg=-5Ry ——
Vo=1Ry,Vg=-1Ry — -
Vg=1Ry, Vg=-3Ry
Vo=1Ry, Vg =-5Ry
Vog=2Ry,Vg=-1Ry ——
Vo=2Ry,Vg=-3Ry ——
V0:|2Ry,VG:—5|Ry —_—

0 0.5 1 15 2 2.5 3 35
E/Ry

Mynd 14: Leidni gegnum addrattar Gauss meetti, a = 1(ag) ™2 og 2; = 4ag

feeaoaoaQ

o
~
[ee]
©

10
E/Ry

Mynd 15: Leioni gegnum addrattar Gauss meetti, mismunandi breidd & maettinu.
Athugio skalan. V) = 1Ry, Vo = —1Ry og z; = 4ay.
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1.1 ———————————

09 L]

|
08| ||

WP

07t ‘

0.6 [ NN

Likindapéttleiki
0.4 1 1 1 1 1 1 1 1 1
-20 -16 -12 -8 -4 0 4 8 12 16 20

Mynd 16: Likindapéttleiki i hermutoppi fyrir addrattar Gauss meetti, & mynd
15 méa sja samsvarandi leionikarfu. E = 1.81Ry, G =~ 0.999G,, Vo = 1Ry,
Vo = —1Ry, a = 6(ag) 2 og z; = 4ay.
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15 T T T T T T T T T

05 | T T O O O A R

Rey/Imy

-05F | | Iy \ | | | L 1

Raunhluti
) DverhlutiI

-20 -16 -12 -8 -4 0 4 8 12 16 20

Mynd 17: Bylgjufall i hermutoppi fyrir addrattar Gauss meetti, & mynd 15 mé
sja samsvarandi leionikarfu. £ = 1.81Ry, G ~ 0.999G,, Vy, = 1Ry, Vo = —1Ry,
a = 6(ag)? og z; = 4ay.

GIG,

| Deltameetti - Vo =1Ry,B=4Ryajo0g z4=4 ag ——
0.2 i - Gauss meetti - Vo=1Ry, Vg =4Ry zj=4a509 =3 (ag), — 7
Gauss meetti-Vo=1Ry,Vg=4Ry,z;=4aj09 0 =4 (ao) E—
Gauss meetti—-Vy=1Ry,Vg=4Ry,z;=4aj090=5 (ao)_2 —
Gauss meetti — V0 =1Ry, VG =4Ry,zi=4aj0ga=6 (aO)
Gauss meetti — V0=1Ry,VG-4Ry =4 aooga-lo( )
0 ) ) Gauss maettl - Vo =1Ry, VG 4Ry ,z i=4agoga= 100 (ao) —_—
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

E/Ry

Mynd 18: Samanburdur Gauss meattis og deltameettis, mismunandi breidd &
Gaussmeettinu
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06 | - / ]

GIG,

_Deltamaetti -Vp=1Ry,B=4Ryajogzy=4 ag ——
Gauss meetti - Vo = 1Ry, Vg =4Ry zi=42a509 a=4(ag) |
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
E/Ry

Mynd 19: Samanburdur Gauss maettis og deltameattis, pad Gauss meatti sem
viroist vera i mestu samraemi vid deltamaettio
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4 Lokaord

Vio héfum fundid leionina i kerfi me0 prepi og dreifimaetti og leiddum auk pess 1t
aoferoir til a0 reikna tolulegar lausnir pannig a0 tillit er tekio til einkenna Green
fallsins.

Med pvi ad nota Gauss meetti sem dreifimeetti héfum vid sé ad leidninn verdur
einkennameiri og med hermun pegar prepid er haft a. Fyrir frahrindandi Gauss
meetti skyrist pad med pvi ad Gauss maettio og prepido mynda grunnan brunn sem
leidir til herma pegar orka rafeindanna nalgast orku naestum bundins astands {
brunninum. Fyrir addrattar Gauss maetti koma lika fram hermur p6 reyndar paer
séu ekki afgerandi, fyrirfram myndi madur kannski ekki buast vio peim en lika
utskyra pad med pvi ad par myndast einskonar brunnur p6 kannski ekki 1 peim
skilningi sem madur leggur venjulega i pad. Athuga ber ad hermur finnast hér par
sem Lippmann-Schwinger lysir ndkvaemlega siendurteknum &rekstrum i pessum
brunnum sem myndast hér.

Green fallid sem var leitt 4t og sett fram hér verour liklega mikilveegt i seinni
tima sjalf samkvaemum ttreikningum og pvi eru pessi fyrstu skref sem voru stiginn
hér { undirbiningni & lysingu & forspennu { skammtavirum dhugaverd og mikilveeg.
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Vidauki A
Green fallid

Green fall sem tekur tillit til prepsins i 2z = 0 uppfyllir

2
{%—I—W—KQ [1—@(2)]}Gs(z,z') =4(z—2), (A.1)
z
par sem k? = 21E og K2 = 2150,
Hofum pad jadarskilyroi ad Green fallid er utbylgja fra z’. Vid mun ekki leioa
it Green fallid hér heldur bara setja pad fram. Gerum alltaf rad fyrir ad K2 > 0,
skodum fyrst tilfellid ef k? > K2.

( i (Ww) o~ iVET=RK2 (+')

 2Vk2—RK? \VE2—K?+k
_ i iVk2—K2|z—2| /
2 kz_Kze z < 0& 2 < 0
o ) —ivVk2—K2z+4ikz’ /
=i 2<0& 2 >0
/
Gs(z,2') = (A.2)
_ i ikz—ivVk2—K22/ /
Wiy z>0& 2 <0

i Vk2-K?2—k eik(erz’)
2k \ VE2—-K2+4k

\—ﬁe“""z_zq z2>0& 2 >0.

Green fallio er allstadar samfellt nema i z = 2’ par sem brot er i raunhlutanum
eins og sja ma 4 myndum A.1 og A.2.

Skodum lika p6 pad sé ekkert notad i pessu verkefni tilfellinn ef £? < K? eda
k? = K2 Ef k* < K? og k> > 0 ba er vk2 — K2 tvinntala og k rauntala. Med
pvi ad nota Vk? — K2 = iv/K? — k2, bar sem v/ K2 — k2 er rauntala, inni jéfnu
(A.2) ma fa Green fallid fyrir betta tilfelli. Er pa Green fallid veldisvisis deyjandi
fyrir 6ll tilfelli nema z > 0 & 2/ > 0. Eins ma fyrir £ < K? og k* < 0 nota
Vk? — K? = iy/K? — k% og k = ik, bar sem & er rauntala, innf (A.2) og fi4 Green
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fallid sem er pa veldisvisis deyjandi fyrir 6ll tilfelli. Ef k2 = K? pa parf ad skoda
sérstaklega tilfellid ef 2 < 0 & 2’ < 0 annars dugar ad nota k* = K? inni j6fnu

(A.2). Faest ba fyrir 2 <0 & 2/ <0

F—i 2<0& 7 <0& (2—2) <0
Gi(2,2) = (A.3)
z—1 2<0&2Z<0& (z2—2)>0.

()

Re G

Mynd A.1: Raunhluti Green fallisins fyrir £ = 1.05Ry og Vi, = 1.00Ry
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Mynd A.2: Pverhluti Green fallisins fyrir £ = 1.05Ry og Vy = 1.00Ry
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Vidauki B

Tolulegar lausnir

1 Lippmann-Schwinger

Til a0 leysa Lippmann-Schwinger jofnuna pa byrjum vio & pvi a0 skala hana

bannig ad orka er skéludo 1 Rydbergum Ry = 2; og lengdir i Bohr geislum

__ h
ag = meZ”

Skilgreinum 2’ = 2'/ay, E = E/Ry og Vy = Vi /Ry, fast b4 einingalaus jafna
fyrir skalada bylgjufallio ¢ (Z2)

[e.e]

Ds(5) = 9205 + / 45G(z, 2 V(s (2), (B.1)

—00

par sem skalada otruflada bylgjufallio er

Vp(2) = (B.2)
2/ BT ei\/Ez

IA
o

VE-VorV/E =0
Skalada dreifimattio er . - V.(2)
(5) = (B.3)
og faest fyrir Gauss meettio sem er notad i pessu verkefni ad
V,(3) = Vge @G5 (B.4)
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bar sem & = aa?, Vo = Vo/Ry og Z; = z;/ag. Skalada Green fallid er
([ VE-U-E o~ iVE-TVh(:+2)
BV \VE-VorVE
. i ei\/E—VO|2—2’| 5<0& 2 <0

24/ E—VO

_me—i\/ E—Voé-ﬁ-i\/gé’ 2<0& 3! >0

—Vo+

_mei\/gé—i\/ E-Vp3 5>0& 5! <0
—Vo+

i VE-—VE ei\/g(é-i—é’)
2VE \VE-To+VE
i _iVE >0& 2 >0

\ 2VE

Eru ba allar steerdir { jofnu (B.1) einingalausar.
Finnum tolulega adferd til ad leysa pessa jofnu sem tekur tillit til brotsins i
z = 7' 1 Green fallinu. Byrjum a pvi a0 skilgreina til paeginda

K(2,2) = Gy(2, 2)Vi(2)), (B.6)
faest pa jafnan i,
Up(0) =040 + [ AZK(E )0 (B.7)

Ma segja a0 K (Z,2') sé kjarni heildisjofnunar. Skiptum heildinu upp { tvé heildi
vegna brotsins i zZ = 2/
Dip(2) = P%2) + / dF'K (2,2 p(2) + / dFK (5, 2)p(2).  (B.S)
Par sem dreifimeettid hefur takmarkada dreegni R ba er haegt ad nélga +oo i
heildunum med endalegri télu b bar sem [b| >> R. Par er dreifimzttid ordid
agnarsmatt og par af leidandi kjarninn 1 heildisjofnuni lika og hefur pvi hverfandi
ahrif 1 heildinu.

Med bao ad leidarljos ad nalga heildin med samsettri Simpsons reglu pa setjum
vid 2 og 2’ & net med jofnu millibili. Veljum hamarksfjolda netpunkta N, & bilinu
fra —2/ . upp iz, barsem £z . er haesta/leegsta tala sem oo er nalgad med
i heildunum. Feest bad skilyrdi & N, ad N, og (N, + 1)/2 eru oddatélur. Héfum
pa a0 bilid milli netpunktana er

2z
h — max B_
¥ (B.9)
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og netpunktanir eru

~

Zn=—Zmax + (n—1)h n=12... N, (B.10)
Byrjum & bvi ad setja netid fyrir Z inni jofnu (B.8)

~

Vip(20) = V%(2,) + / A2 K (3, ") (2") + / A K (%, 205 (2).  (B.11)
Fyrir hvert n munum vid sidan nalga hvort heildi fyrir sig med samsettri Simpsons
reglu. Lagmarks fjoldi netpunkta i samsettri Simpsons reglu eru prir netpunktar
bannig ad ekki er heildad fyrir n = 1,2, N, — 1, Ny, auk bess par sem fjoldi
netpunkta i samsettri Simpsons verdur ad vera oddatala er oo ekki alltaf nalgad
med somu endalegu toluni. Petta verdur til pess ad bylgjufallid ¢z (Z2,) sem leyst
er verour ekki rétt in =1,2, N, — 1, N,.

Skooum fyrst ef n er oddatala ba nalgum vio oo~ +2/

R . 2n X 2y, X
Yp(2,) = w%(én) —l—/ d2'K (2, 2 p(2) —i—/ d2'K (2, 2)p(Z). (B.12)

5!
1

Simpsons regla gefur

N N h R
Vp(2n) = ¢%(zn) + 3 K(Zna21)¢E ) +4 Z K(Z, 2, 7vDE( m)
J;r%nélzr
. h NN
+2ZK s )05 () + K oy 2)05(20) | 43 | K G 21)85(21)
odda
Ny—1 Ny—2
4 K 2)is) +2 S Kl 2)05(2)
m=n+1 m=n+2
jafnar odda
+ K (2, 2y, )05(2y,) |- (B.13)
Skodum sidan ef n er jofn tala ,pa nalgum vid pa nalgum vido oo ~ £(2/ .. — h)

dplin) = U + [

A2 K (30, ) (8) + / A K (5, 20 5(2). (B.14)
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Simpsons regla gefur

R ) ) A h n—1 X
Vp(2a) = 1/’%(%) + 3 K(zn,22)¢E +4Z K(Z, 2, ¢E( m)
bada
n—2
+2 ) K (20, 5,)05(0) + K (20, 2)0p(20) | + 5 [ K (Gas 2,)05(2)
jg}iailr
Ny—2 Ng—3
+4 Z Zn? m ¢E A/ +2 Z Zmé?/n)QzJE(é;n)
m=n+1 m=n-+2
odda jafnar

+K(5n>5ﬁvg—1)¢é(2§vg—1) . (B.15)

Med bvi ad skilgreina veegisstudla wy,, er hagt ad taka jofnur (B.13) og (B.15)

saman i eina jofnu sem gildir fyrirn =1,2,..., N,
. ) n Qs )
Up(n) = Vg(2n) + 3 3 wam K (20, 2)005(20,), (B.16)
m=1
par sem

(0 (n=1,2,N,—1,N,og m=1,2,...,N,)
eda (n jofn og m =1, N,)
1 (noddaogm=1,N,)
- eda (n jofn og m =2, N, — 1) (B.17)
2 (n odda og m odda)
eda (n jofn og m jofn)

4 (n odda og m join)

eda (n jofn og m odda).

\
Skilgreinum sidan @ZA)E” = QﬂE(in) sem stak i vigrinum 1/3];, 1/3% L= @Z;?E(én) sem
stak 1 vigrinum 1/3% og K,,, = %wan(én, zI ) sem stak 1 fylkinu K. Hér er K er

Ny, x N, tylki og vigranir ’Q&E og 'Lﬁ% hafa lengd N,. P4 er hegt ad skrifa jofnu
(B.16) & fylkjaformi sem

= 9%+ Rig & (1 Kybg = 43, (B.19

Erum bannig biin ad breyta Lippmann-Schwinger jéfnuni (B.1) i fylkjajofnu
sem er audvelt ad leysa. Vido faum 1t pessari fylkjajofnu bylgjufallid @EE(Z) a
netinu Z,. Vegna Dess tillits sem var tekio til brotsins i Z = 2’ verour bylgjufallio
&E(z) ekki rétt i netpunktunum 2, 25, 2y, 1, 2,
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2 LeiOni

Jafnan fyrir framferdar sveifluviddina ¢p verour skéluo 1 Rydberg orku og Bohr
geislum

~

E -V,
T VE—W+VE
. d( e

L (s ()

—i Ez ‘A/S'%/AA'%/.

(B.19)

Eins og 40ur ma vegna takmarkadar dreegni dreifimaettisins nalga 400 1 heild-
unum med endalegri tolu, med hlidsjon af t6lulegri lausnini fyrir bylgjufallio ¢4 (2)
i Lippmann-Schwinger jofnuni pa heildum fra z§ upp i 0 og fra 0 upp i 25\,9_2.
Skilgreinum

() = (- i e IVET ) (5 B.20
0g
Al Z V E ‘A/ \/_> Z —\/E”) S Ay
2 (2 VR (2. (B.21
%20 = (2f(ﬂ+f NG B2

Jafna (B.19) verour ba

E -V, / % N2 e
typ = dz'g. (2 @/JE 2+ / dZ' g2(2)Yp(2). (B.22)
wE Vo+ VE 0

Nalgum heildid med samsettri Simpsons reglu & sama net og var notad adur i
Lippmann-Schwinger jofnuni. N1 er

() = 0 (B.23)

2
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Vid faum pvi

Ng—1
E Vb h ! 2N (o]
tp = — g1 (3)0s(2) +4 > gi(Z)0p(2,)
VE) + \/_ _n}:4
jafnar
Ng—3
2 h .
+2 Z gl( )¢E( ) + g1<ZNg+1 )wE(ZIJVg+1) + g + g2(2/N$77+1)wEA(2INg+1>
bida
Ny—4
+4 Z 92(2 2042 Y o))
Ng+3 m=Ngt5
Jafnar oddi
+ 022, —2) (2, —2) |- (B.24)
Faest af pessari jofnu pao
greinum sidan vagisstudla [,
0 m=1,2,N,—1,N,
1 =3,N, —2
I, = M=oy (B.25)
2 m odda
4 m jafnar
0g
. ai(2) <0
g(z) = I(A,) N (B.26)
g2(2) 2 >0.
Vio getum ba skrifad jofnu (B.24) sem
E -V, .
tp = =+ Z L9 (21,05 (20,)- (B.27)

VE Vo+ VE

Skilgreinum sfdan g,, = %1,,9(%,) sem stak i vigrinum g, pa getum vid skrifad
jofnu (B.27) sem innfeldi tveggja vigra

E—-V, G-

(B.28)
“En e
Sidan eru framferdarlikunar
E
Ty = vVE It sl (B.29)



Skolum sidan leionina i G

G
Go
Eins og adur sagdi var forritunarmalio Fortran 90 notad vid alla tolulega

utreikninga og 1 6llum tutreikningum sem syndir eru i pessari skyrslu var notad
N, = 301 og Zpes = 20.

Gp=—L =T (B.30)

3 Deltamaetti

Féaum a0 leidnin fyrir deltameettio, jafna (23), verour skolud i Rydbergum og
Bohr geislum

. - A E - -\ 2
G =GB (B - V) | <\/E—Vo+\/§>
Go E-V,
A1) 3 A2
— ﬁ—v(j sin(2\/52d __F = cos(%/Eéd) + 6—A(4E —2V) |, (B.31)
VE W E AE
bar sem Z; = z4/ap og 8= Rfao.
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