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Vorwort

Numerische Methoden sind heute in der Physik weit verbreitet und nicht nur unter dem
Schlagwort ,,Computational Physics“ unterzubringen. In vielen Lehrveranstaltungen haben
sie inzwischen neben den herkdmmlichen analytischen Methoden ihren Platz gefunden. Das
lasst sich hauptséchlich auf den extremen Leistungszuwachs der PCs zuriickfithren, mit de-
nen (fast) jeder in der Lage ist, auf seinem Schreibtisch schnelle numerische Berechnungen
durchzufiihren, die noch vor wenigen Jahrzehnten den Hochleistungsrechnern vorbehalten
waren. Diese Entwicklung beruht aber auch auf der Verfiigbarkeit moderner Programmier-
umgebungen, mit denen solche Rechnungen bequem und effizient durchzufiihren sind, und
deren grafische Darstellungsmdoglichkeiten auch noch Vergniigen bereiten.

Hier ist in erster Linie das Softwarepaket MATLAB zu nennen, ,eine kommerzielle Software des
US-amerikanischen Unternehmens MathWorks zur Losung mathematischer Probleme und
zur grafischen Darstellung der Ergebnisse. Matlab ist vor allem fiir numerische Berechnun-
gen mithilfe von Matrizen ausgelegt, woher sich auch der Name ableitet: MATrix LABoratory.“
Diesen Text und mehr dazu findet man bei https://de.wikipedia.org/wiki/Matlab.

Daneben existieren kostenlose freie Alternativen, die MATLAB als Programmiersprache ver-
wenden und die Funktionalitdt von MATLAB nachbilden. Sie sind zum grofen Teil codekom-
patibel zu MATLAB. Neben dem Softwarepaket FreeMat ist hier insbesondere GNU Octave zu
nennen (mehr dazu findet man unter https://de.wikipedia.org/wiki/GNU_Octave). Alle Pro-
gramme dieses Buches sind unter Octave entwickelt worden (Octave Version 5.1.0).

Warum MATLAB? Dieses Softwarepaket bietet viele Vorteile:
= Die Programmiersprache ist intuitiv und leicht zu erlernen.
= Kleine Programme kénnen sehr schnell entwickelt, implementiert und benutzt werden.

= Viele mathematische Strukturen und Methoden sind vorhanden und lassen sich direkt be-
nutzen.

= Eine leistungsfdhige grafische Ausgabe ermdglicht vielfdltige Illustrationen.

=  MATLAB ist als Standard-Software in Wissenschaft und Industrie weit verbreitet und an den
meisten Universitdten verfiigbar.

Dieses Buch behandelt ausgew#hlte Themen der Klassischen Mechanik und der Quantenme-
chanik mit numerischen Methoden. Es ist jedoch kein Lehrbuch ...

= der Programmiersprache MATLAB, jedoch wird als Hilfestellung fiir Einsteiger eine kurze
Einfiihrung in MATLAB im Kapitel 1 vorangestellt.

= der Numerischen Mathematik oder Physik. Elementare numerische Methoden, die in den
folgenden Anwendungen verwendet werden, sind im Kapitel 2 zu finden.

= der Theoretischen Physik, hier also der Klassischen Mechanik und der Quantenmechanik,
dazu fehlt es an dem notwendigen systematischen Aufbau, den mathematischen Herlei-
tungen und insbesondere der Vollstandigkeit.


https://de.wikipedia.org/wiki/Matlab
https://de.wikipedia.org/wiki/GNU_Octave
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Ziel dieses Buches ist es vielmehr, wichtige Aspekte der Quantentheorie vorzustellen, die in
nahezu jedem Kurs in Quantenmechanik vorkommen oder vorkommen kénnten, und durch
numerische Berechnungen und grafische Darstellungen in sinnvoller Weise zu ergidnzen. Da-
zu werden kleine Programme vorgestellt, die das leisten konnen, ergédnzt durch viele Aufgaben
und Anregungen zum eigenen Experimentieren, sei es durch Erweiterungen der vorliegenden
Programme oder durch eigene Neuentwicklungen. Auf diese Weise lernt man einerseits wich-
tige numerische Techniken kennen und ihre Umsetzung in ein Programm, und andererseits
erweitert man seine MATLAB-Kenntnisse. Das ist aber nur ein Nebeneffekt, denn es ist die
Uberzeugung des Autors, dass man so ein besseres Verstindnis der betrachteten physikali-
schen Systeme und ihrer theoretischen Modellierung gewinnt.

Der Aufbau des Buches und die Auswahl der hier behandelten Systeme ist sehr subjektiv ge-
farbt und beruht auf den Vorlieben des Autors sowohl in der Forschung als auch in der Lehre.
Insbesondere wird ein Briickenschlag zwischen klassischer Mechanik und Quantenmechanik
versucht, indem Unterschiede und Ahnlichkeiten herausgearbeitet werden. Die Themenwahl
spannt einen weiten Bogen von der klassischen Einteilchendynamik bis hin zu quantenme-
chanischen Vielteilchenproblemem, wie zum Beispiel Bose-Einstein-Kondensaten. Behandelt
werden neben den bekannten reguldren Systemen auch solche mit (nichtlinearer) klassisch
chaotischer Dynamik und ihre Signaturen in der (linearen) Quantenmechanik, also Fragen des
Quantenchaos.

Wir beginnen im Kapitel 3 mit einfachsten Systemen der Klassischen Mechanik, wie der
schriage Wurf sowie harmonische und anharmonische Schwingungen. Komplizierter wird
die chaotische Dynamik in Kapitel 4. Nach diesem einfithrenden Training unserer numeri-
schen Fertigkeiten beginnt endlich das Hauptthema, die Quantenmechanik. Die Kapitel 5
und 6 widmen sich elementaren ein- und mehrdimensionalen Quantensystemen, erforschen
deren Energiespektren sowie die Eigenfunktionen in Orts-, Impuls- und Phasenraumdarstel-
lungen. Die quantenmechanische Zeitentwicklung ist Thema der folgenden Kapitel 7 bis 10,
wobei unter anderem Bloch-Oszillationen, Fragen des Quantenchaos und zerfallende Syste-
me behandelt werden. Zwei Anhénge beschreiben detailliert mathematische Methoden der
Fourier-Transformation und des Kronecker-Produkts.

Die Aufgaben im Text sind einfach gehalten und sollen dazu anregen, mit den vorgegebenen
Programmen zu arbeiten, sie weiter auszubauen oder neue Programme zu erstellen. Dies tragt
einerseits dazu bei, die Programmiertechniken auszubauen, fiithrt aber andererseits zu einem
besseren Verstdndnis des betrachteten physikalischen Systems. In allen Fillen findet man aus-
fithrliche Losungen am Ende jedes Kapitels.

Der vorliegende Text beruht auf den Vorlesungen des Autors zu Themen der Numerischen
Physik und der Theoretischen Physik an der TU Kaiserslautern. Der Autor dankt den ehema-
ligen Mitgliedern seiner Arbeitsgruppe fiir viele Anregungen und Kommentare, insbesondere
Dr. Friederike Trimborn-Witthaut und Dr. Dirk Witthaut, mit denen gemeinsam erste Versio-
nen dieses Textes entwickelt wurde, und die viele Programmideen beigetragen haben. Sicher
haben auch viele Leserinnen und Leser noch Verbesserungs- und Ergédnzungsvorschlége, die
sie bitte an

h.j.korsch@gmail.com
senden konnen. Eine aktuelle Korrekturliste und weitere Informationen findet man unter

https://plus.hanser-fachbuch.de/ .


https://plus.hanser-fachbuch.de/
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Mein Dank gilt auch dem Carl Hanser Verlag fiir die Bereitschaft, dieses Buch in sein Verlags-
programm aufzunehmen, und seinem Lektorat. Dabei haben mich wieder einmal Frau Chris-
tina Kubiak und Herr Frank Katzenmayer mit ihrer kompetenten Betreuung und vielen Ver-
besserungsvorschldgen unterstiitzt.

Kaiserslautern, November 2021 Hans Jiirgen Korsch

B Die Programme

In dem gesamten Buch finden sich viele MATLAB-Programme, die im Text gelistet sind. In den
meisten Féllen sind diese m-Files sehr kurz und (hoffentlich) leicht versténdlich. Hier als Bei-
spiel das Programm eigendw.m, das die quantenmechanischen Eigenwerte eines Doppeltopf-
potentials berechnet (mehr dazu auf Seite 151):

% eigendw.m - Eigenwerte Doppeltopfpotential

N = 100; n=1:N-1; Vo = 9;

m = sqrt(n);

x = 1/sqrt(2)*(diag(m,-1)+diag(m,1));
p = i/sqrt(2)*(diag(m,-1)-diag(m,1));
H = p*2/2+x*2/2+Vo*expm(-x*2);

E = sort(eig(H)); E(1:12)

Um ein Programm wie dieses selbst auszufiihren, was eigentlich unabdingbar ist, kann man
natiirlich den kurzen Text abtippen oder, falls man mit dem E-Book arbeitet, einfach per Drag
and Drop mit der Maus iibertragen. Es gibt aber noch eine bequeme Alternative:

Die Listings der 156 MATLAB-Programme stehen auf der Webseite des Hanser Verlags un-
ter https://plus.hanser-fachbuch.de/ zur Verfiigung. Den Zugangscode finden Sie auf der
ersten Seite des Buches.

Dort findet man auch die acht Programme blochlav.m, blochflip.m, blochbz.m, eigfunp.m,
honher2.m, honher3.m, honher4.m und holindV.m, deren Aufbau zwar im Text erklart wird,
die dort jedoch nicht gelistet sind.

B Literatur

Auf die oft iiblichen detaillierten Angaben der Quellenliteratur zu den einzelnen Themen wird
in dem vorliegenden Buch weitgehend verzichtet, abgesehen von einigen Hinweisen zur Origi-
nalliteratur in Fulinoten. Die folgenden Lehrbiicher konnen jedoch dieses Buch ergidnzen und
helfen, Liicken zu fiillen und zusétzliche Kenntnisse zu vermitteln.

MATLAB: Die Literatur zum Programmieren mit MATLAB ist sehr umfangreich, was angesichts
der vielfdltigen Moglichkeiten dieses Softwarepakets nicht verwunderlich ist. In diesem Buch


https://plus.hanser-fachbuch.de/
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wird in Kapitel 1 nur eine sehr kurze Einfiihrung gegeben. Fiir weitgehendere Information zum
Programmieren in MATLAB sind die folgenden Biicher empfohlen:

= A.Bosl: Einfiihrung in MATLAB/Simulink, Carl Hanser Verlag, 2020
= W. Schweizer: MATLAB® kompakt, Oldenbourg Verlag, 2008
= U. Stein: Programmieren mit MATLAB, Carl Hanser Verlag, 2017

Numerische Mathematik: Das vorliegende Buch ist, wie schon erwidhnt, keine Einfiihrung in
die numerischen Methoden der Mathematik, obwohl es sinnvoll erschien, einige der grundle-
genden Techniken im Kapitel 2 vorzustellen, insbesondere solche, die in den folgenden Pro-
grammen angewandt werden. Mehr Details findet man in den folgenden Biichern:

= G. Gramlich, W. Werner: Numerische Mathematik mit Matlab, dpunkt.verlag, 2000
= M. Knorrenschild: Numerische Mathematik, 2. Auflage, Carl Hanser Verlag, 2021

= W.H. Press, S. A. Teukolsky, W. T. Vetterling, B. P. Flannery: Numerical Recipes, Cambridge
University Press, London, 2007

Computer-unterstiitzte Physik: In diesem Buch wird versucht, grundlegende Phdnomene
der Physik mithilfe numerischer Experimente und grafischer Darstellungen zu illustrieren und
verstdndlicher zu machen. Das ist natiirlich kein Alleinstellungsmerkmal und wird in einer
ganzen Reihe von Biichern mit verwandter Thematik in dhnlicher Weise verfolgt. Hier eine
Auswahl davon:

= P L. DeVries: Computerphysik, Spektrum Akadem. Verlag, Heidelberg, 1994
= P Hertel: Mathematikbuch zur Physik, Springer-Verlag, 2009

= H.]J. Korsch, H. J. Jodl, T. Hartmann: Chaos - A Program collection for the PC, Springer-
Verlag, 2008

= W. Schweizer: Simulation physikalischer Systeme, De Gruyter, 2017

= U. Wolff: Computational Physics I und II, Vorlesungsskript, Humboldt-Universitidt zu
Berlin, 2012

Quantenmechanik: Obwohl der Hauptteil des vorliegenden Buches Themen aus der Quan-
tenmechanik gewidmet ist, soll hier nicht einmal ansatzweise versucht werden, grundlegende
Lehrbiicher der Quantenmechanik anzufiihren, und die Leserinnen und Leser sollten ihre ei-
genen Favoriten heranziehen. Es ldsst sich allerdings nicht leugnen, dass einige der angespro-
chenen Themen engen Bezug zu Texten des Autors zu diesem Themenbereich haben:

= H.J. Korsch: Mathematik der Quantenmechanik, Carl Hanser Verlag 2019
= H.]J. Korsch: Physik mit 2 x 2-Matrizen, Carl Hanser Verlag 2020
= H.]J. Korsch: Mathematik mit 2 x 2-Matrizen, Carl Hanser Verlag, 2020
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MATLAB — eine kurze
Einflhrung

MaTLAB® und auch Octave oder FreeMat sind umfangreiche Programmpakete, die vielerlei
Mboglichkeiten bieten. Eine enorme Vielfalt an Strukturen und Programmen fiir die Entwick-
lung numerischer Simulationen werden bereitgestellt. Dieses Kapitel kann nur kurz die grund-
legenden Konzepte und Techniken darstellen. Ausfiihrliche Einfithrungen geben die Biicher
Einfiihrung in MATLAB/Simulink von Angelika Bosl oder Programmieren mit MATLAB von Ul-
rich Stein, und eine kompakte und vollstindige Ubersicht {iber MATLAB findet man in dem
Buch MATLAB® kompaktvon Wolfgang Schweizer (siehe Literaturverzeichnis auf Seite 7).

B 1.1 MATLAB als Taschenrechner

Zundchst wollen wir die grundlegenden Funktionen kennenlernen und benutzen MATLAB als
einen besseren Taschenrechner. An der Eingabeaufforderung im Kommandofenster, die in
MATLAB durch >> gekennzeichnet ist, kann man Befehle oder mathematische Ausdriicke ein-
geben. Bei einem Druck auf die Eingabetaste werden diese ausgefiihrt bzw. ausgewertet:

>> sin(pi/4)"2 * 84

ans = 42.000
Neben den Grundrechenarten beherrschen die Programmpakete eine Vielzahl von elemen-
taren oder hoheren mathematischen Funktionen wie den Sinus im obigen Beispiel, den Hy-
perbolischen Sinus sinh, den Inversen Sinus asin, die Quadratwurzel sqrt, die Exponential-
funktion exp oder die Gammafunktion gamma. Eine Ubersicht iiber diese ,built-in functions*
findet man beispielsweise in Octave, wenn man in der Meniileiste den Meniipunkt Hilfe —
Dokumentation — Funktions-Index wéihlt, oder im Web unter

https://de.mathworks.com/help/matlab/elementary-math.html

Das Ergebnis einer Berechnung wie oben kann man nun einer Variablen zuweisen, mit der
man dann weiter rechnen kann:

>> a = sin(pi/4)*2

a = 0.5000

>> b = 84

b = 84

>> axb

ans = 42.0000

Hier wird das Ergebnis jeweils auf dem Bildschirm ausgegeben. Dies ist oft sinnlos und ver-
langsamt gréBere Rechnungen mit vielen Zwischenschritten signifikant, und man kann diese
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Ausgabe mit einem Semikolon am Ende des Befehls unterdriicken. Dann ergibt sich statt des
obigen Beispiels eine deutlich iibersichtlichere Ausgabe:

>> a = sin(pi/4)*2;

>> b = 84;

>> axb

ans = 42.0000

oder noch kiirzer auf einer Zeile

a = sin(pi/4)*2; b = 84; axb
Wenn man in einer solchen einzeiligen Liste eine Grof3e auf dem Bildschirm ausgeben will,
dann ersetzt man den Semikolon durch ein Komma.

Wie man in dem obigen Beispiel sieht, sind einige Variable bereits vordefiniert. So kann man
zum Beispiel den Wert der Variable pi abfragen und erhilt:

>> pi

ans = 3.7416
Man beachte, dass standardméRig nur die ersten vier Ziffern nach dem Dezimalpunkt ange-
zeigt werden. Die Variable pi gibt 7 jedoch wesentlich genauer an, ndamlich bis auf 15 Stellen
nach dem Dezimalpunkt. Zu einer solchen Ausgabe kann man mit format long wechseln (und
mit format short wieder zuriick auf das Kurzformat).

Es kann auch problemlos mit komplexen Zahlen gerechnet werden. Dazu ist in den Variablen
i oder 1i sowie j die imaginé&re Einheit vordefiniert:

>> i

ans = @ + 1.00001

>> i"2

ans = -1
Man sollte man daher die Variablen i und j nicht anderweitig verwenden! Beispielsweise
macht man oft den Fehler in einer Schleife i als Zdhlvariable zu verwenden. Wenn man da-
nach mit komplexen Zahlen rechnen will, fiihrt dies oft zu unsinnigen Ergebnissen. Daher ver-
wendet man sicherheitshalber fiir die imaginére Einheit besser die Bezeichnung als 1i.

Eine Stidrke von MATLAB ist es, dass man ohne weiteres mit Vektoren und Matrizen arbeiten
kann. Dies benotigen wir natiirlich fiir Rechnungen in der Linearen Algebra, aber auch fiir ein-
faches Listen von Eintragen ist das sehr praktisch. Als einfithrendes Beispiel definieren wir zwei
Spaltenvektoren (man beachte dabei das Semikolon!) und berechnen ihr Skalar- und Kreuz-
produkt:

>> x = [1;2;3]
X =

1

2

3
>>y = [4;5;6];
>> y(2)
ans = 5
>> dot(x,y)
ans = 32

>> cross(x,y)
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Man kann mit diesen Vektoren rechnen, sie also mit einer Zahl multiplizieren (wie 4*x) und
sie addieren wie x+y falls sie die gleiche Linge haben.! In diesem Beispiel sieht man auch,
wie man auf einzelne Eintrage eines Vektors oder einer Matrix zugreifen kann. Dem Namen
der Variable folgt in runden Klammern die Position, hier bezeichnet also y(2) den zweiten
Eintrag des Vektors y.

Mit z = [1,2,3] oder z = [1 2 3] erhélt man einen Zeilenvektor und mit einen Apostroph
wandelt man einen Spaltenvektor in einen Zeilenvektor um und umgekehrt. Es gilt also fiir
unser Beispiel z' = x und x' = z.Die Norm erhilt man mit norm(x) und mit sum(x) die
Summe aller Elemente. Bei einer Matrix a summiert sum(a) tiber die Elemente jeder Spalte
und ergibt einen Zeilenvektor der Spaltensummen. Mit sum(sum(a)) erhidlt man dann die
Summe aller Matrixelemente.

Aufgabe 1.1 (Losung Seite 30) : Bilden Sie mit den Vektoren x = [1;2;3] und y = [4;5;6]
aus dem Text die Ausdriicke x', x'*y, x'*x, x*y', x+3 z = x+i z' und z'*z. Uberlegen
Sie sich vor jeder Berechnung, was sie ergeben wird!

Bei der Definition von Vektoren und Matrizen werden die verschiedenen Eintrége in einer Zeile
mit einem Komma abgegrenzt; die Zeilen werden mit einem Semikolon abgeschlossen. Dabei
muss eine Matrix immer zeilenweise eingegeben werden wie in dem folgenden Beispiel:

>> S = [cos(pi/4),sin(pi/4),0;-sin(pi/4),cos(pi/4),0;0,0,1]

S =
0.7071 0.7071 0.0000
-0.7071 0.7071 0.0000
0.0000 0.0000 1.0000

Diese Matrix S beschreibt eine Drehung um die z-Achse um einen Winkel von /4 =45°.

Die mathematischen Operationen +, -, *,/ werden nun nach den Regeln der Matrixmultipli-
kation interpretiert. Man kann also ganz einfach die Matrix S mit dem Vektor x multiplizieren:

>> S*x

ans =
2.1213
0.7071
3.0000

Das Matrixprodukt SxS oder S*2 ergibt die Hintereinanderschaltung der beiden Drehungen,
also eine Drehung um 90°.

Oft kann es aber auch sinnvoll sein, zwei Vektoren oder Matrizen elementweise miteinander zu
multiplizieren. In diesem Fall ersetzt man die Operationen * und / durch die elementweisen
Operationen .x und ./ (jeweils mit einem vorangestellten Punkt). Wenn wir also etwa ver-

1 Vorsicht jedoch bei Addition einer Zahl zu einem Vektor. Hier wird diese Zahl zu jeder Komponente des Vektors

addiert!
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suchen, mit xxy zwei Spaltenvektoren zu multiplizieren, erscheint eine Fehlermeldung. Eine
elementweise Multiplikation wie x.*y ist jedoch méglich, wenn beide Faktoren von gleicher
Art sind.

Als eine kleine Ubung sollte man zwei 2 x 2-Matrizen a und b erzeugen und die beiden Pro-
dukte a*b und a.x*b miteinander vergleichen. Welches der Produkte ist kommutativ?

Die elementweise Multiplikation benétigt man zum Beispiel, wenn man dieselbe Funktion auf
eine ganze Reihe von Werten anwenden will. Das folgende Beispiel zeigt, wie man numerisch
das Maximum einer Funktion der Variable z bestimmt:

>> z = [-5:0.01:+5];

>> f = -z M+2%z."2+3%z;

>> [fmax,ind] = max(f)

fmax = 4.4347

ind = 627
>> z(ind)
ans = 1.2600

In diesem Beispiel wurde zunéchst der Zeilenvektor z mit Eintrdgen im Abstand von 0.01 zwi-
schen -5 und +5 definiert. Definitionen diese Art, mit vielen Eintrdgen mit gleichem Abstand
lassen sich bequem mit einem Doppelpunkt implementieren. Alternativ kann man fiir diese
Definition auch den Befehl linspace verwenden. So erzeugt zum Beispiel
>> z = linspace(-5,+5,1001);

einen Vektor mit 1001 dquidistanten Eintrdgen im Intervall [—5, 5]. Dann wird fiir jeden dieser
Werte die Funktion f(z) = —z* + 2z% + 3z berechnet. Dazu wird dann eine elementweise Ope-
ration benotigt, und daher wird dem Exponent-Zeichen ein Punkt vorangestellt. SchlieBlich
wird das absolute Maximum der Funktion f(z) mithilfe des Befehls max gesucht. Dieser gibt
zwei Informationen zuriick, den maximalen Wert von f, der in der Variablen fmax gespeichert
wird, und den Index ind dieses Maximums. Also ist der 627-te Eintrag des Vektors f gerade
gleich 4.4347 und dies ist der maximale Wert von f. Will man nun wissen, fiir welchen Wert
von z das Maximum angenommen wird, so kann man mit z(ind) den Wert von z an genau
dieser Position abfragen.

Bei der Arbeit mit vielen Variablen sind die Befehle who und whos hilfreich, die die Namen und
Eigenschaften aller Variablen zuriickgeben. Zur Probe geben wir hier noch die komplexe Zahl
u = 2+i ein und dann den Befehl whos mit dem folgenden Resultat:

Variables in the current scope:

Attr Name Size Bytes Class
S 3x3 72 double
ans 1x1 8 double
f 1x1001 8008 double
fmax 1x1 8 double
ind 1x1 8 double

c u 1x1 16 double
X 3x1 24  double
y 3x1 24 double
z 1x1001 8008 double

Total is 2012 elements using 16104 bytes
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Der Eintrag Size zeigt nun, dass die Variablen ans, fmax, ind und u jeweils 1 x 1-Matrizen
sind, also Skalare. Das Spalte Attr mit dem Attribut ¢ bei u gibt an, dass diese Variable kom-
plex ist. Weiterhin sind x und y jeweils 3 x 1-Matrizen, also Spaltenvektoren, z und f sind
1 x 1001-Matrizen, also Zeilenvektoren und die Variable S ist eine 3 x 3-Matrix.

Die Lange eines Vektors z erhidlt man mit dem Befehl length:

>> length(z)
ans = 1001

Allgemeiner ermittelt man die Dimensionen einer Variable mit dem Befehl size:

>> size(S)
ans = 3 3

Wie schon erwdhnt, lassen sich auch Matrizen passender Gré3e multiplizieren. Die Adjun-
gierte Al einer Matrix A, also die komplex konjugierte Transponierte, erhédlt man mit A', ihre
Determinante mit det(A) und ihre Inverse mit inv(A), falls die letzten beiden Operationen
durchfiithrbar sind.

Der Befehl I = eye(n) erzeugt eine n x n-Einheitsmatrix I, zeros(n) eine Nullmatrix,
ones(n) eine Matrix mit lauter Einsen, magic(n) ein magisches Quadrat, rand(n) eine
Zufallsmatrix mit gleichverteilten Matrixelementen zwischen null und eins, und randn(n)
liefert eine Zufallsmatrix mit normalverteilten Eintragen. Entsprechend arbeiten eye(n,m),
eye(size(A)) oder zeros(n,m) und zeros(size(A)) usw.

Aufgabe 1.2 (Losung Seite 31) : Schreiben Sie das Gleichungssystem
3x+2y+4z=-5, x+3y+2z=13, 4x+2y-7z=-13

in Matrixform Ax = b und berechnen Sie die Lésung x.

Losen Sie genauso ein Gleichungssystem mit einer 7 x n-Zufallsmatrix A und dem Vektor
b=(1,2,3,...,n)" fiir n=100.

Erzeugen Sie ein magisches Quadrat und tiberpriifen Sie, dass alle Spalten- und Zeilensum-
men den gleichen Wert haben.

Die Variable x kann man mit dem Befehl clear x 16schen, was sinnvoll sein kann, wenn x viel
Speicherplatz belegt. Alle Variablen 16scht man mit clear, jedoch sollte man dabei vorsichtig
sein!

B 1.2 Hilfe und Dokumentation

Die MATLAB -Programmpakete beherrschen eine beachtlich groBe Menge von Funktionen und
Befehlen. Man kann damit (fast) alles berechnen, nur muss man erst einmal herausfinden wie.

Ein umfangreiche Hilfe und Dokumentation findet man, indem man entweder in der Meni-
leiste den Meniipunkt Hilfe — Dokumentation anwahlt oder auf der Kommandozeile den Be-
fehl doc eingibt. Dann erscheint der Hilfe-Browser in einem neuen Fenster. In diesem Fenster
kann man nun auf der linken Seite die verschiedenen Themen durchbléttern, der entsprechen-
de Hilfetext wird auf der rechten Seite angezeigt.
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Meistens benotigt man jedoch nur eine Hilfe zu einem speziellen Befehl. Dazu gibt es zwei
Moglichkeiten: Nach dem Befehl help befehlsname erscheint ein Hilfetext im Kommando-
fenster oder durch doc befehlsname 6ffnet man den Hilfe-Browser mit dem Hilfetext zu dem
Befehl.

Oft kennt man den korrekten Namen eines benotigten Befehls jedoch noch nicht. In diesem
Fall kann der Befehl lookfor begriff gute Dienste leisten. An der Stelle von begriff kann
jetzt ein beliebiger Begriff stehen, wie der Name einer mathematischen Funktion (in Englisch).
Das Programm lookfor wird dann den Hilfetext aller Befehle nach diesem begriff durchsu-
chen, sodass man in der Regel den richtigen Befehl zuriickgeliefert bekommt. Will man zum
Beispiel den Binomialkoeffizienten (') berechnen, muss man zunéchst den richtigen Befehl
finden. Mithilfe des Befehls lookfor binomial geht das sehr schnell.

Aufgabe 1.3 (Losung Seite 31): Suchen Sie den MATLAB-Befehl zur Berechnung der
Fakultédt n! und berechnen Sie 9! auf diese Weise.

Eine ganz simple Methode sollte hier nicht unerwihnt bleiben: Sehr oft hilft Google, zum Bei-
spiel durch Eingabe von matlab fakultat. Bitte ausprobieren!

M 1.3 Skripte und Funktionen

Will man eine umfangreiche Simulation durchfiihren oder mit mehreren Personen an einem
Problem arbeiten, ist es natiirlich undenkbar, alle Befehle immer wieder einzeln im Komman-
dofenster einzugeben. Man bendétigt stattdessen Skripte und Funktionen. Wir werden beide
im Folgenden als Programme bezeichnen.

Ein Skript ist nichts anderes als eine Menge an Befehlen, die man in dem Editor-Fenster in eine
Datei schreibt, und dann mit der Dateiendung .m abspeichert. Nun kann man dieses Skript
ausfiihren, indem man im Kommandofenster in das entsprechende Verzeichnis wechselt und
den Namen des Skripts eingibt (ohne die Dateiendung .m). Die Befehle im Skript werden dann
genau so ausgefiihrt, als ob man sie in der Kommandozeile nacheinander eingegeben hitte.
Hier als Beispiel ein Skript, das unter dem Namen funmaxl.m abgespeichert ist:

z =[-2.5:0.01:+2.5];

f = -z.%+2%z."2+3%z;

[fmax,pos] = max(f)

zmax = z(pos)

plot(z,f)
Um es ausfiithren zu konnen, miissen wir jedoch erst in das richtige Verzeichnis wechseln. Dies
kann man im Kommandofenster mit dem Befehl cd (Kurzform von ,change directory“) durch-
fithren, oder man verwendet den Verzeichnis-Browser. Diesen 6ffnet man mit einer Schaltfla-
che wie beispielsweise Aktuelles Verzeichnis. Das Skript wird dann durch Eingabe des Be-
fehls funmax1 ausgefiihrt und das Ergebnis wird im Kommandofenster dargestellt. Das Skript
enthilt auch noch den Befehl plot(z, f), der die Werte von f in Abhéngigkeit von z grafisch
darstellt.
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Oft m6chte man aber, dass das Ergebnis der Berechnung nicht einfach im Kommandofenster
ausgegeben wird, sondern fiir weitere Rechnungen zur Verfiigung steht und zum Beispiel einer
Variablen zugewiesen werden kann. Zu diesem Zweck verwendet man eine Funktion (englisch
function) statt eines Skripts. Um die Verwendung einer Funktion zu illustrieren, &ndern wir das
obige Beispiel entsprechend ab

function [zmax,fmax] = funmax2(z)

f = -z.M+2%xz . *2+3%z;

[fmax,pos] = max(f);

zmax = z(pos);
und speichern sie als funmax2.m Eine Funktion beginnt mit dem Schliisselwort function, da-
nach folgt in eckigen Klammern eine Liste derjenigen Variablen, die am Ende zuriickgegeben
werden sollen. In diesem Fall sind dies zmax und fmax. Dann folgt ein Gleichheitszeichen,
dann der Name der Funktion und in runden Klammern eine Liste der Variablen, die der Funk-
tion von aullerhalb tibergeben werden, in diesem Fall ist es die Variable z. Man ruft eine Funk-
tion immer mit dem Namen der Datei auf, nicht mit dem Namen, den man in der ersten Zeile
verwendet. Man sollte darauf achten, dass beide Namen gleich sind, sonst kann man leicht die
Ubersicht verlieren.

Die so definierte Funktion kann man dann im Kommandofenster wie folgt verwenden:
>> x = [-3:0.01:+3];
>> [xmax,fmax] = funmax2(x)
xmax = 1.2600
fmax = 4.4347

Die Eingabevariable x kann man jetzt im Nachhinein frei wihlen, und man schafft so eine
grof3e Flexibilitdt der Funktion im Gegensatz zu einem Skript. Die Werte der Ausgabevariablen
werden im Kommandofenster den Variablen xmax und fmax zugewiesen. Sie stehen also fiir
weitere Berechnungen zur Verfiigung, nicht aber die Variablen, die innerhalb der Funktion
benutzt wurden.

Die Ubergabe von Variablen an eine Funktion ldsst sich natiirlich durch ihre Argumentliste
bewerkstelligen, aber manchmal méchte man dies vermeiden. Dann kann man auch einige
Variablen als global erkldren. Sind dies beispielsweise die Parameter par1 und par2, so gibt
man im Hauptprogramm vor dem Funktionsaufruf den Befehl global par1 par2 ein. Der
gleiche Befehl muss dann auch im Funktionsprogramm erscheinen. Danach stehen dort diese
Parameter zur Verfiigung.

SchlieBlich bleibt zu sagen, dass Skripte und Funktionen eine ganz erhebliche Linge und Kom-
plexitdt annehmen kénnen. In diesem Fall ist eine ausfiihrliche Kommentierung unerlésslich!
Alles, was in einer Zeile auf ein Prozentzeichen % folgt, wird als Kommentar interpretiert. Da-
von sollte man reichlich Gebrauch machen und den Programmcode dort erkldren. Insbeson-
dere bei der Zusammenarbeit in Gruppen muss man seinen eigenen Programmecode so kom-
mentieren, dass er auch fiir Andere verstiandlich ist.
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B 1.4 Kontrollstrukturen

Kontrollstrukturen werden verwendet, um den Ablauf eines Computerprogramms zu steuern.
Die wichtigen Elemente sind dabei if-Abfragen, in denen Anweisungen nur durchgefiihrt
werden, wenn eine Bedingung erfiillt ist, und Schleifen, in denen Anweisungen wiederholt
ausgefiihrt werden.

Eine if-Abfrage hat die Struktur

if (Bedingung)
AnweisungenT;
else
Anweisungen2;
end

Sie beginnt mit dem Schliisselwort if. Daraufhin wird die angegebene Bedingung ausge-

wertet. Ist diese erfiillt (,wahr“), so wird der erste Block von Anweisungen (Anweisungen?)

ausgefiihrt. Dann folgt das Schliisselwort else und ein zweiter Block mit Anweisungen

(Anweisungen?). Diese werden nur dann ausgefiihrt, wenn die Bedingung nicht erfiillt (,falsch)
ist. Die if-Abfrage wird mit dem Schliisselwort end abgeschlossen.

Die Bedingung ist in der Regel ein logischer Ausdruck, wie zum Beispiel a > b, der wahr oder
falsch sein kann. Allerdings wird auch jede von Null verschiedene Zahl in einem solchen Fall als
»wahr interpretiert, eine Null hingegen als ,falsch“. Der zweite Teil (else und Anweisungen2)
kann auch weggelassen werden.

Betrachten wir ein Beispiel. Ein Programm soll die geometrische Reihe

s 1 .
an: m fiir |q|<1 (L)
n=0 oo fiir |gl=1

auswerten. Dies ist aber nur moglich fiir |g| < 1, denn sonst divergiert die Reihe. Daher ver-
wenden wir eine if-Abfrage, um diese Bedingung zu testen. Ist sie erfiillt, wird die Reihe aus-
gewertet, andernfalls gibt das Programm die Meldung zuriick, dass die Reihe divergiert:
>>q =0.9;
if (abs(q) < 1)
summe = 1/(1-q)
else
fprintf('Die Reihe divergiert.')
end
Hier hat die Variable q den Wert 0.9 und die Bedingung abs(q) < 1 ist wahr. Also wird der
Befehl summe = 1/(1-q) ausgefiihrt, um die unendliche Summe zu berechnen. Hat die Varia-
ble g den Wert 1.1, ist abs(q) < 1 falsch, sodass nun fprintf(’Die Reihe divergiert.’)
ausgefiihrt wird. Dieser Befehl gibt einen Text auf der Kommandozeile aus.

Ebenso wichtige Strukturen sind Schleifen. Dabei wird ein Block von Anweisungen entweder
solange wiederholt, wie der Programmierer vorgibt (eine for-Schleife) oder solange wie eine
gewisse Bedingung erfiillt ist (eine while-Schleife). Die allgemeine Form der for-Schleife ist

for Zaehlvariable = Vektor
Anweisungen;
end



1.4 Kontrollstrukturen 21

Die Zaehlvariable nimmt nacheinander alle Werte an, die durch den Vektor vorgegeben
sind. Fiir jeden dieser Werte werden nacheinander die Anweisungen ausgefiihrt. Die for-
Schleife endet dann immer mit dem Schliisselwort end. Als Beispiel betrachten wir die Be-
rechnung der Fakultét n! einer Zahl n. Dabei wird eine Operation, hier die Multiplikation, fiir
eine gegebene Anzahl von Schritten (genau n mal) wiederholt. Damit kann man die Berech-
nung mit einer for-Schleife durchfiihren:

>>n = 09;

>> fak = 1;

>> for k = 1:n
fak = fakxk;
end

>> fak

fak = 362880

In diesem Beispiel wird die Fakultét der Variable n berechnet, die vorher mit dem Wert 9 in-
itialisiert wurde. Dann wird die Variable fak fiir die Fakultét initialisiert, in diesem Fall wird
sie gleich eins gesetzt. In der eigentlichen for-Schleife nimmt die Variable k nacheinander
alle Werte des Vektors 1:n an. Dieser Befehl mit dem Doppelpunkt erzeugt einen Vektor mit
Eintrdgen im Abstand 1 im Intervall [1,9]. (Hier konnte man auch die Schreibweise 1:1:n oder
[1:1:n] verwenden.) In jedem Schritt wird die Variable fak mit dem neuen Wert von k mul-
tipliziert. So erhélt man schlieflich das Ergebnis 9! = 362880 (vgl. dazu auch Aufgabe 1.3).

Kann oder will man die Anzahl der Wiederholungen nicht vorher festlegen, sondern stattdes-
sen an eine Bedingung kniipfen, so verwendet man die while-Schleife. Die allgemeine Syntax
dieser Schleife ist
while (Bedingung)
Anweisungen;
end

Die Anweisungen werden dabei so lange wiederholt ausgefiihrt, wie die Bedingung erfiillt ist.
Dabei muss man darauf achten, dass die Bedingung nicht ewig erfiillt bleibt, denn sonst wird
die Schleife immer und immer wieder ausgefiihrt, und das Programm endet niemals. In einem
solchen Fall hilft nur noch ein manueller Abbruch der Schleife: Dazu driickt man die Tasten-
kombination Ctrl + C bzw. Strg + C.

Im folgenden Beispiel betrachten wir die Folge x,+1 = x,,/2 mit x; = 1, fiir die wir die Summe
aller Folgenglieder berechnen wollen. Wir berechnen also die Werte von x, in einer Schleife
und summieren diese Werte. Der Algorithmus muss aber irgendwann ein Ende finden. Daher
legen wir fest, dass die Schleife nur so lange ausgefiihrt wird, wie x,, > 107 gilt. Danach #ndert
sich die Zahl nur noch marginal. Dieses Verfahren wird dann folgendermalen implementiert:

xn =1,

>> summe = 0,

>> while (xn > 1e-6)

summe = summe+xn;

Xn = xn/2;
end
>> summe

summe = 2.0000
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Zunichst werden die Variablen xn und summe initialisiert. Dann folgt die while-Schleife mit
der Bedingung xn > 1e-6.Im letzteren Ausdruck steht dabei das e-6 fiir eine Multiplikation
mit 107, So kann man sehr groRe und sehr kleine Zahlen eingeben. Innerhalb der Schleife
fithrt dieses Programm dann wiederholt zwei Anweisungen durch: Zunédchst wird der aktuelle
Wert von xn zu der Variable summe addiert, dann wird das nédchste Folgenglied berechnet.
Die while-Schleife wird mit dem Schliisselwort end abgeschlossen. Nach der Ausfiihrung der
Schleife enthilt die Variable summe den Wert 2, den Summenwert der geometrischen Reihe
(1.1) fiir g = 1/2.

Man sollte wissen, dass Schleifen in der Ausfithrung recht langsam sind, Matrixoperationen
jedoch sehr schnell. Daher hat sich eine gewisse Kunst entwickelt, Schleifen weitgehend zu
vermeiden und durch Matrixoperationen zu ersetzen. Dies vermindert jedoch in aller Regel
die Lesbarkeit eines Programms. Die folgende Aufgabe vermittelt einen ersten Eindruck von
der Geschwindigkeit der Ausfithrung einer Schleifenstruktur. Dabei sollte man von der Mog-
lichkeit Gebrauch machen, die Rechenzeit eines Rechenvorganges zu ermitteln. Mit tic und
toc wird die Rechenzeit (CPU-Zeit) fiir die Ausfithrung eines Programmteils zwischen den
Kommandos tic und toc ausgegeben, beispielsweise als Elapsed time is 23.2963 seconds.

Aufgabe 1.4 (Losung Seite 31) : Erstellen Sie ein Programm, ein Skript, das zwei n x n Ma-
trizen A und B erzeugt (beispielsweise als Zufallsmatrizen A = rand(n) und B = rand(n))
und die Matrixmultiplikation C = AB explizit nach der bekannten Regel

Com =) AekBim
k
fiir die Matrixelemente durchfiihrt. Vergleichen Sie die Rechenzeit mit der einer normalen

Matrixmultiplikation A*B fiir n =3 und »n = 100.

Als letztes Negativbeispiel hier ein Programm zur Berechnung der Sinus-Funktion:
n = 100;

dx = 2%pi/n;
for k = 1:n

x(k) = k*dx;

y(k) = sin(x(k));
end

Kiirzer und wesentlich(!) schneller ist die schleifenfreie Version

x = linspace(0,2*pi,1024);
sin(x);

<
1

B 1.5 Dateneingabe und -ausgabe

Bisher haben wir alle Daten zumeist fest in einem Skript angegeben, ohne die Moglichkeit ei-
ner spdteren Eingabe. Als Ausgabe stand uns nur eine Méglichkeit zur Verfiigung, die Ausgabe
des Wertes einer Variable. Mehr Moglichkeiten bieten die Befehle input und fprintf.
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— Zustand, 136, 224
Fock-Zustand, 187, 198
for, 20

Fourier

— Entwicklung, 169

— Reihe, 56

— Transformation, 56, 63, 79, 81, 105, 138
fourierabl.m, 309
fplanck.m, 38

fprintf, 20, 23

Fraktal, 43
Frequenzspektrum, 56
frot.m, 109

fsolve, 44

ftwo.m, 202

function, 19
funmaxl.m, 18
funmax2.m, 19
fwkbdw.m, 167
fwurf.m, 74

fzero, 44, 144, 163

gamma, 13

Gammafunktion, 167

GauB3-Legendre-Integration, 49

Gaul-Mehler-Integration, 50, 98, 127, 164,
167

Gaul-Verteilung, 103

Gaullpaket, 138

gaussint.m, 49

gca, 65

gekickter Rotor, 109

gemischter Zustand, 139

geometrische Vielfachheit, 52

get, 26, 65

Ginibre-Ensemble, 253, 254

ginput, 115

Girko’s circular law, 253

global, 19, 163, 164, 167

GOE, 254

Graphical User-Interface, 117

Grenzzyklus, 82, 113, 121, 275, 283

GSE, 254

GUE, 254

GUI, 117

Hénon-Heiles-Potential, 124

Hamilton-Funktion, 71, 135

Hamilton-Operator, 134, 135

hamiltonsche Bewegungsgleichungen, 71,
122

hamiltonscher Fluss, 102

Hann-Fensterfunktion, 216

harmonischer Oszillator, 81, 139, 141, 146,
148, 149, 152, 155, 160, 164

harmosz.m, 82

Heaviside-Funktion, 96

Heisenberg-Bild, 136

Heisenberg-Gleichung, 72, 136

help, 18

henonl.m, 124

henon2.m, 126, 130

Hermite-Polynom, 45, 140, 152

hermite.m, 45

hermitesch, 53, 135

Hilbert-Raum, 135

hillsche Differentialgleichung, 838

hist, 252

hoampl.m, 86

hold, 27

holind.m, 277

holindV.m, 7, 280

Hong-Ou-Mandel-Effekt, 219, 220

honheig.m, 281

honherl.m, 271

honher2.m, 7, 274, 296

honher3.m, 7, 296

honher4d.m, 7, 274

honher5.m, 296

honher6.m, 297

honher7.m, 275

hovari.m, 84

Husimi-Dichte, 158, 262, 275

husimil.m, 159

husimi2.m, 160, 178, 275

i, 14

if, 20

imagesc, 106, 179, 238
Impulsdarstellung, 138, 153
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Impulsoperator, 135, 148
Index-Theorem, 193
Indexvektor, 152
Inline-Funktion, 68
input, 23, 141
integrables System, 123
intGM1.m, 51
intGM2.m, 51
invariante Kurve, 111
invpendel.m, 99

isnan, 29

j, 14
Jordan-Schwinger-Darstellung, 189

Kaustik, 73, 95, 96, 104

kettel.m, 77

kette2.m, 80

klafixl.m, 283

klafix2.m, 284

Klassikalisierung, 190, 192, 273, 283
Knotenregel, 153

Knotensatz, 144

kohdrent, 271, 273, 274

kohirenter Zustand, 140, 158, 262
Kommutator, 134, 136

komplexe Skalierung, 175
Konturlinien, 102

Konvolution, 45

Korrelation, 58, 273

Kreisel, 182

kron, 183, 220, 292, 299, 311
Kronecker-Produkt, 181, 183, 279, 292

Lagrange-Funktion, 99
Ibox.m, 156

Lebensdauer, 175
Lebesgue-Mak, 253
Legendre-Polynom, 49, 221
Leistungsspektrum, 56
Leiteroperator, 140, 181
length, 17

Libration, 91
Lindblad-Gleichung, 269, 276
linearer Operator, 135

Linienprofil, 217
linspace, 16
Liouville

— Gleichung, 102
— Satz von, 93, 102
load, 23

logm, 150

lookfor, 18

magic, 17

Mannigfaltigkeit, 285
Maschinengenauigkeit, 34
Maskierung, 305
Mathieu-Gleichung, 88
mathieul.m, 88

mathieu2.m, 89

matmult.m, 32

Matrix

— diagonalisierbare, 52

— hermitesche, 53
Matrixfunktion, 53

max, 16

mesh, 25, 160

meshgrid, 25, 178
Mischungswinkel, 205
Mittelwert, 102

mod, 91
Monte-Carlo-Integration, 266
Morse-Potential, 150, 154, 161, 179

NaN, 29
newton.m, 41, 166
newtonl.m, 40

newtonsche Bewegungsgleichung, 71

newtonsche Reibung, 73
nhgitterl.m, 287
nhgitter2.m, 298
nhgitter3.m, 290
nicht-hermitesch, 270
norm, 15
Normalordnung, 272
Normalschwingung, 76
not, 28

nr3.m, 42

nr3frac.m, 42

numa2str, 26
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numdiff.m, 66 Polynom
Numerov-Methode, 142 — Wilkinson, 52
numerov.m, 143 polyval, 45
Nyquist-Frequenz, 69, 302 Potential, 71

— Morse, 150, 154, 161, 179
— Pullen-Edmonds, 184
ode45, 74, 82, 90, 99, 109, 115, 130, 141, 204, Predictor-Corrector-Algorithmus, 277, 292

284 Pseudospektralmethode, 210
odeset, 91 PT-Symmetrie, 151
ones, 17 puledm.m, 132
options, 110, 115 Pullen-Edmonds-Potential, 127, 131, 184, 196
optischer Zweig, 81 Pump-Laser, 203
or, 28 Punkt-Attraktor, 119

Ortsdarstellung, 138

Ortsoperator, 135, 148

Oszillator

— Duffing, 112

— harmonischer, 81, 139, 141, 146, 148, 149,
152, 155, 160, 164

— Ueda, 118

— Van-der-Pol, 120

gint.m, 47, 112
QR-Faktorisierung, 53

quad, 51

Quasienergie, 137, 224, 245, 260
quasifloq.m, 225, 297
Quasiimpuls, 169, 236, 241

Rabi-Frequenz, 200, 226

p2.m, 128 Rabi-Oszillation, 293
p2dw.m, 166 rand, 17, 251, 252
p2dws.m, 166 rand2x2.m, 266
Parseval-Identitét, 58 randn, 17, 252
Parseval-Relation, 59 Rechenzeit, 22, 43
pendell.m, 90 Rechteckregel, 46
pendel2.m, 93 regulér, 109, 111, 125
pendel3.m, 94 Reibung, 73
pendel4.m, 95 reiner Zustand, 139
pendev.m, 93 Rekurrenzfunktion, 63
pendgl.m, 90 Resonanz, 88, 173
periodische Kette, 79 rigidbody.m, 181
periodische Potentiale, 169 roots, 37, 45, 194, 283
Phasenbahn, 123, 158 Rotating-Wave-Approximation, 200, 270, 274,
Phasenraum, 71, 82, 83, 91, 113, 158, 262 283
Phasenraumdichte, 101, 158 Rotation, 91

pi, 14 rotor.m, 260-262
planck.m, 24 rotorkld.m, 110
plancksche Strahlungsformel, 38 rotorklp.m, 111

plot, 26 Rundungsfehler, 33
Poincaré-Abbildung, 110, 118 RWA, 200, 270, 274
Poincaré-Schnitt, 110, 111, 118, 124

Poisson-Klammer, 72, 102, 193 Satz

Poisson-Verteilung, 159, 252, 254 - von Liouville, 93, 102
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— von Vieta, 37

— von Wiener-Chintschin, 58
save, 23

Schirmschwingung, 208
Schleife, 20, 21
Schmetterlingseffekt, 111
Schrodinger-Bild, 136
Schrodinger-Gleichung, 134, 135
schroed.m, 141
Schwingungsdauer, 92
Selbsterregung, 120
Self-Trapping, 191, 194
seltsamer Attraktor, 114, 119
Semiklassik, 162-164, 166, 168, 194
Separationsansatz, 134
Separatrix, 92, 106, 114

set, 26

Shooting, 144
Siegert-Zustand, 174

sin, 13

sinh, 13

size, 17

Skalengesetz, 57

sort, 252

sparse, 150, 190, 197, 198, 207, 257
Spektrum, 134
Split-Operator-Methode, 210
Sprungfunktion, 165

spy, 43

sqrt, 13
Stabilisierungsdiagramm, 156, 174
stairs, 165, 252
Standardabweichung, 102
Stark-Verschiebung, 225
starrer Korper, 182
statistischer Operator, 139
ste.m, 107

steduf.m, 116, 127, 128
stidgl.m, 204

stint.m, 98

STIRAP, 203

stirap.m, 204

Stokes-Laser, 203

Strg + C, 21

subplot, 25, 152, 204

sum, 15

surf, 27

swurfl.m, 72
swurf2.m, 74
Symmetriegruppe, 127, 184

Teilchenzahloperator, 187, 270
Tensorprodukt, 183
thermodynamischer Grenzfall, 287
tic toc, 22, 43, 197
Tight-Binding-Modell, 172, 236
title, 26

topkl.m, 256

topgm.m, 257

Torus, 27

torus.m, 27, 123
Tragheitsmoment, 182
Trapezregel, 47

trapz, 47, 51

Treppenfunktion, 165

tril, 28

triu, 28
Tschebyscheff-Polynom, 51
tunneldw.m, 208, 209, 213
Tunneleffekt, 151, 207, 208, 212, 229
twostatel.m, 201

twostate2.m, 209

twostate3.m, 225

twostate4.m, 233

type, 44

Ueda-Oszillator, 118
Unschirfe, 134, 138, 140
Unschérferelation, 59, 134, 303

Van-der-Pol-Oszillator, 120
vdp.m, 120, 130

vdpf.m, 121
Vektorisierung, 279
Vernichtungsoperator, 139
Verschiebungsoperator, 244
Verschiebungsrelation, 57
Verstimmung, 200
Vertauschungsrelation, 134
Vielteilchensystem, 186
Vieta

— Satzvon, 37
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view, 160
vmatrix.m, 146, 177
vpot.m, 128, 143

waitforbuttonpress, 94, 242, 276
Wannier-Funktion, 169, 171
Wannier-Stark-Resonanz, 244
Wannier-Zustand, 236
warning, 93

wdens.m, 106

weilles Rauschen, 308
wepa.m, 213

wepal.m, 206

wepal.m, 211

wepaz2.m, 212

weyl.m, 165

weyll.m, 164

weyl2.m, 179

weylsche Regel, 112, 164, 264
wgauss.m, 48

while, 21

who, 16

whos, 16

Wiener-Chintschin

— Satz von, 58
Wigner-Dichte, 158
Wilkinson-Polynom, 52
Wirkung, 97
Wirkungs-Winkelvariable, 123
Wirkungsintegral, 162, 163
WKB-Approximation, 163

wkb.m, 163
wkbdw.m, 167
wplot.m, 106
wrausch.m, 308
wsplot.m, 247
wsres.m, 245
Waurfparabel, 72

xlabel, 26
xor, 28
xticklabel, 107

ylabel, 26
yticklabel, 78, 107

zcolor, 160
Zeilenumbruch, 23

zeitabhdngige Schrodinger-Gleichung, 133

Zeitentwicklungsmatrix, 55

Zeitentwicklungsoperator, 136, 224, 271

Zener-Ubergang, 241, 243

zeros, 17

Zirkulargesetz, 253

zlabel, 26

zufall.m, 252

zufallK.m, 265

zufallKplot.m, 265

zufallM.m, 253

zufallW.m, 298

Zweiniveausystem, 199, 209, 225, 233
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