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Исследуется прохождение волновых пакетов квантовых частиц через пористые структуры в тонких
полупрозрачных пленках. Используется численное решение нестационарного уравнения Шредин-
гера в двумерном (для щелей) и трехмерном (круглые отверстия) случаях. Проводится сравнение
коэффициента прохождения квантовых частиц со случаем движения классических частиц с тем же
распределение плотности. Исследуется вихревое движение плотности потока, имеющее гидродина-
мическую аналогию. Рассматривается вариант “квантовой каустики” при рассеянии волнового па-
кета частицы на препятствии.
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ВВЕДЕНИЕ

В настоящей работе продолжается рассмотре-
ние проникновения потока квантовых частиц че-
рез пористую структуру на основе законов кван-
товой механики (начатое ранее в работе [1]). Спе-
циальное внимание уделяется возможности
образования вихрей [2–5] в потоке вероятности
при прохождении частицы как через отдельную
пору в мишени, так и возможное влияние интер-
ференционных явлений при прохождении части-
цы через систему упорядоченных пор. Возмож-
ность вихреобразования следует из представле-
ния ротора плотности тока  в виде векторного
произведения:

в котором  и  − соответственно вещественная
и мнимая части волновой функции,  и  − масса
частицы и постоянная Планка.

МЕТОД РАСЧЕТА
Рассмотрим движение квантово-механиче-

ской частицы вдоль оси  перпендикулярно тон-
кой пленке, в которой имеются одна или не-
сколько круглых пор радиуса . Наряду с этим,
рассматривался случай падения волнового пакета
на щель в тонкой пленке. Пленка моделировалась
как пространственный слой толщины , в кото-
ром задано поле, обладающее постоянным потен-
циалом величины . Плоскость  проходит
через середину слоя, причем центры пор симмет-
рично расположены на оси . Начальное состоя-
ние частицы задается в виде широкого в попереч-
ном направлении пакета, описываемого волно-
вой функцией (ВФ) вида:

где  − координата центра пакета, , ,  −
определяют средне-квадратичные ширины паке-
та по каждому направлению. Далее используются
атомные единицы.
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Эволюция волнового пакета определялась ме-
тодом численного решения трехмерного нестаци-
онарного уравнения Шредингера (УШ). Важное
значение имеет применение таких методов, кото-
рые давали бы достаточно точное решение УШ
при больших значениях времени. Отметим, что
обычные итерационные методы, такие как метод
Кранка–Николсона, накапливают существен-
ную погрешность в расчетах эволюции волновой
функции. В последнее время получили развитие
новые подходы к численному решению УШ при
больших временах [6, 7]. Сравнение эффективно-
сти различных методов дано в работе [8]. В дан-
ной работе для численного решения УШ исполь-
зовался метод расщепления оператора эволюции.
Этот метод предполагает пошаговое выполнение
оператора эволюции и основан на разложении
Штранга [9] для операторной экспоненты:

(1)

Представление (1) имеет погрешность порядка
. Существуют аналогичные формулы более вы-

сокого порядка точности [10], однако в этом слу-
чае возрастает трудоемкость вычислений. В рабо-
тах [11, 12] анализируются погрешности подоб-
ных разложений операторной экспоненты.

С учетом (1), разделив кинетическую и потен-
циальную энергии в гамильтониане, эволюцию
ВФ для достаточно малого шага по времени 
можно представить в виде:

Вычисление действия операторных экспо-
нент, входящих в это выражение, удобно прово-
дить путем перехода в импульсное представле-
ние ВФ:

Тогда имеем:

Для перехода в импульсное представление и
возвращения обратно в координатное использо-
валось дискретное преобразование Фурье (ДПФ)
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с применением алгоритмов быстрого преобразо-
вания Фурье (БПФ). При этом эволюция волно-
вой функции рассматривалась на трехмерной
прямоугольной области, достаточно большой,
чтобы взаимодействие волнового пакета со
структурами пленки происходило далеко от гра-
ниц области решения УШ. Для подавления нефи-
зического отражения на границе области исполь-
зовался метод поглощающих границ, который со-
стоит в добавлении мнимого дополнительного
потенциала в некотором δ-слое вблизи границы
сетки.

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ
Мы уделяем внимание отличию закономерно-

стей потока вероятности от потока идеальной
жидкости в гидродинамике. В процессе работы
нами производилось предварительное исследова-
ние возможности возникновения специфическо-
го квантового трения и соответствующей вязко-
сти в потоке вероятности.

На рис. 1 и 2 рассмотрен случай прохождения
двумерного (цилиндрического) пакета частицы

Рис. 1. Эволюция волнового пакета, падающего на
плоскую щель в непрозрачной пленке: а − плотность
вероятности для налетающего гауссового волнового
пакета перед падением на пористую мишень; б − по-
ведение волнового пакета непосредственно после
прохождения через щель. Расчет выполнен при зна-
чениях параметров: , ; ;
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через щель. Плотность распределения вероятно-
сти квантовой частицы показана на рис. 1.
На рис. 2 приведены результаты расчета проек-
ции ротора  плотности потока вероятности
на ось , направленную перпендикулярно к плос-
кости рисунка . Сплошные линии соответ-
ствуют положительной, а штриховые − отрица-
тельной проекции. Отметим, что при движении
гауссового пакета наблюдаются вихри плотности
вероятности. После прохождения через щель
(рис. 2б) возникает интерференционная картина
с перемежающимися областями положительной
и отрицательной проекции . Аналогичное
явление имеет место при движении вязкой жид-
кости в трубе. Проведенные расчеты для двухмер-
ного случая в упрощенном виде демонстрируют
наличие вихрей при квантово-механической эво-
люции плотности вероятности. Аналогичные
вихревые явления существуют и в трехмерном
случае.

Проводилось сравнение коэффициентов про-
хождения (рис. 3) через круглую пору в тонкой
пленке потоков классических и квантовых ча-
стиц. Несмотря на сложный характер эволюции
волновой функции, расчеты показывают хорошее
согласие интегральных коэффициентов прохож-
дения в обоих рассмотренных случаях.
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Упорядочение потоков вероятности, пред-
ставленное на рис. 1, невозможно объяснить с
точки зрения классической механики.

Нами также проводился расчет рассеяния вол-
нового пакета в двумерном аналоге отталкиваю-
щего кулоновского поля. На рис. 4 показаны рас-
пределение плотности вероятности и линии тока
в момент взаимодействия. Несмотря на отсут-
ствие понятия каустической поверхности в кван-
товом случае, отчетливо наблюдается характер-
ное сгущение плотности вероятности, которое
можно трактовать как квантовый аналог класси-
ческой каустической поверхности. Более пра-
вильно называть данный объект каустической об-
ластью, поскольку он не обладает пониженной
пространственной размерностью.

Рис. 2. Распределение проекции ротора плотности
тока на ось  для случая, представленного на
рис. 1а, 1б.
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Рис. 3. Зависимость коэффициента прохождения 
потока частиц через круглую пору в непрозрачной
пленке от ее радиуса. Точки – квантовый расчет,
пунктир – классический.
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Рис. 4. Распределение плотности вероятности падаю-
щего гауссового волнового пакета в процессе рассея-
ния на модельном потенциале.
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Коэффициент прохождения волнового пакета
через круглую пору в рассмотренных случаях
согласуется с коэффициентом, рассчитанным
“классически”, несмотря на то, что распределе-
ния потоков в классическом и квантовом расче-
тах кардинально различаются во многих деталях.

В специальных “резонансных” случаях остает-
ся возможным значительное различие в инте-
гральных вероятностях прохождения квантовых и
эквивалентных классических потоков частиц че-
рез пористые структуры. Особенно это касается
тех случаев, в которых пористая пленка обладает
определенной проницаемостью в неперфориро-
ванных участках ее поверхности (как для класси-
ческих, так и для квантовых частиц).

При решении задач об огибании препятствий
потоками квантовых частиц полезно вводить по-
нятие о квантовой каустической области, поведе-
ние ВФ в которой должно определять некоторые
важные физические характеристики, такие как,
например, силу, действующую со стороны кван-
товой волны на препятствие.
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Features of the Quantum Particle Passage through Porous Structures
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The passage of wave packets of quantum particles through porous structures in thin semi-transparent films is
investigated. The numerical solution of the time depending Schrödinger equation is used in the two-dimen-
sional (for slits) and three-dimensional (round holes) cases. A comparison is made of the transmission coef-
ficient of quantum particles with the case of the motion of classical particles with the same density distribu-
tion. We study the vortex motion of the f lux density, which has a hydrodynamic analogy. A variant of the
“quantum caustic” is considered when scattering the wave packet of a particle on an obstacle.

Keywords: wave packet, Schrödinger equation, probability vortices, numerical solution, porous films, trans-
mission coefficient.
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