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Anotacija

Darba ir uzrakstita programma daudzdalipu Srédingera vienadojuma
atrisinasanai ar iterativo konfiguraciju mijiedarbibas metodi. Sis programmas darbiba
testéta tidenraza atoma pamatstavokla un hé&lija atoma pamatstavokla atrasanai,
izmantojot nerelativistko Srédingera vienadojumu. Sim vienadojumam ir milziga
nozime kvantu fizika. RisinaSanai darba autors pats uzrakstija visu programmu
Mathematica 5.2 vidé. Programma balstas uz Nakatsuji izstradato metodi, kura lauj
iegit Srédingera vienadojuma atrisindgjumu ar lielu precizitati, kaut gan §i

vienadojuma visparigais analitiskais atrisinajums misdienas joprojam nav zinams.

Atslégvardi: Srédingera vienadojums, iterativa programma, tidenradis, hélijs.



Annotation

The author of these thesis has written a computer code to solve the many-body
Schrddinger equation and tested it for the ground state of hydrogen atom and ground
state of helium atom. The Schrdodinger equation is of fundamental importance in
quantum physics. To solve the equation, author of this work has written computer
code in Mathematica 5.2. The code is based on the method of Nakatsuji, that gives the
solution of the Schrodinger equation to a high accuracy, even if the general analytical

solution of this equation is still unknown.
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Apzimgjumi

§.v. — Srédingera vienadojums

ICI metode — iterativo konfiguraciju mijiedarbibas metode



levads

Lai izstradatu kaut kadu teoriju ( ,,teorijas sint€ze™ ), ir javeic analize. Daba
més redzam, pirmkart, kaut kadus priekSmetus. PriekSmeti sastav no vielas. Tada
veida, dabas analize reducgjas uz vielas analizi. Analizes rezultata, mes abstrakti
dalam vielu atseviskas dalinas ( tieSsam, tas ir pamats mikrotehnologijam un
nanotehnologijam, kuram ir milzigs praktiskais pielietojums ). Vielas pamatipasibas
mazako dalinu [imeni ir kvantu Tpasibas. Kvantu fizikas pamatvienadojums ir
Srédingera vienadojums (3.v.) [1,2]. Kops ta paradisanas, vairak, neka 80 gadu laika
ta pilna vispariga analitiska risinasana nav zinama [3]. Tas nelava, pilna mera attistit
zinatni ar visparigu metodi: salidzinat teorétisko atrisinajumu ar eksperimentu
rezultatiem.

Kops 2000. gada Hiro$i Nakatsuji formulgja §.v. risinasanas metodi analitisko
izvirzijumu forma [3], pétija precizas vilnu funkcijas ( t.i., $.v. atrisinajuma) struktiru,
un piedavaja ICI ( iterativo konfiguraciju miejiedarbibas, iterative configuration
interaction ) metodi [4]. Ta ir analitiska metode, kura dod precizaku atrisinajumu
salidzinajuma ar citam lidzigam metodeém [5], un paver iesp€jas jau plasi izmantot
prieksrocibas, raksturigas analitiskajam metodém ( pati izmantojot modernas
analitisko aprékinu programmas: Mathematica, Maxima, Maple u.c. ): precizitati ( un
var neizmantot Borna-Openheimera tuvinajumu ) un universalitati:

1) Var efektivi risinat loti dazadas un sarezgitas problémas ( ieklaujot argjos laukus,
un ne tikai Kulona potencialam, un art relativistisko efektu aprakstam ).
2) Var viegli mainit ieejas parametrus ( Hamiltoniani, izvirzijuma funkcijas ).

S1 darba mérkis ir uzrakstit programmu §.v. risina$anai ar ICI metodi. Darba
uzdevums ir novertét §1s programmas darbibu:
1) tidenraza atoma pamatstavoklim,

2) helija atoma pamatstavoklim.

Programma tiek rakstita “Mathematica 5.2” vide.

Teoréetiskaja pamatojuma tiek dots konkréts ICI metodes
praktiskais formul€ums, kas ir balstits uz Nakatsuji darbiem [3] un darba vaditaja

paskaidrojumiem.



Teoréetiskais pamatojums

ICI metodes pamata ir:
1) CI ( konfiguraciju mijiedarbibas, configuration interaction ) metode ( praktiski, ta
bija izstradata jau 1980-ajos gados un ilgu laiku skaitijas par labako metodi, bet pat ar
moderniem datoriem ta nedod precizu atrisinajumu [5] ),

2) iteraciju princips, kurs ir balstits uz precizas vilnu finkcijas struktiiras.

Darba risinamais §.v. Hy = Ey ir 1paSvértibu un pasfunkciju uzdevums:
katrai E vertibai atbilst y vertiba un otradi, t.i., E = E(y).
M
CI metode ir variaciju metode: y tiek izvirzita rinda y = Z‘Ci(pi , kur
i=1
@1, P, 4., Py 1r zinamas funkcijas ( baze ), bet c,,C,,..., C,, ir nezinami koeficienti,
kuri tiek variéti. E = E(y) = E = E(C,) . Atoma pamatstavoklim
dE

= ac = 0. Kopa ar papildnosacijumu ( norm&Sanas nosacijumu )
C

E=E

min
Il//de =1 tas dod M+1 vienadojumu attieciba pret E,c,,c,,..., C,, . Pie ierobeZota M
\

tiek ieglts tuvinatais §.v. atrisinajums.

Saskana ar darba izmantoto iteraciju principu, vilpu funkcija iteracija n+1
saistas ar vilnu funkciju iteracija n sekojosa veida:
1) v, =[+9(H-E)ly, , kur g ir funkcija, kura tiek izveléta tada veida, lai
atrisinatu singularitates problému — integréjamo funkciju konvergences problému,

2) Yo =W, (W,.,,) tiek iegita, ar variacju metodi optimizgjot c-koedicientus
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1. APREKINI

Atrisinajuma precizitate ir atkariga no ta, ka tiek izvéléta baze. Risinot §.v., es
paméginaju pirms katras iteracijas atmest tas bazes funkcijas ( iznemot tas, kuras ir
bijusas iegiitas ieprieksgjas iteracijas ), kuram |c|<<1 ( 2. pieeja ). 1.1. tabula §1
korigéta metode tiek salidzinata ar nekorigéto ( 1. pieeju ). Katrai no abam pieejam
bija uzrakstita sava apakSprograma tidenraza atomam ar sakuma bazes funkciju skaitu

M, = 2. Papildus bija uzrakstita tidenraza atomam apakSprogramma ar M ,= 4; ka ar1

apaksSprogramma hélija atomam.
1.1. Udenraza atoms
1.1. tabula tiek salidzinatas divas pieejas, noradot programmas tiras

rékinasanas ilgumu un aprékinato energiju. Izvéletais sakuma bazes funkciju

skaitsM, = 2.

1.1.tabula
Dazadu pieeju salidzinajums
iteracija pieeja M t+At, min E, hartri

0 2=1 2 0.08+0.02 -0.43487
1 2 2 0.03+0.01 -0.43050
1 4 0.07+0.02 -0.49713
2 2 3 0.05+0.01 -0.48746
3 2 4 0.07+0.02 -0.49776

Bija izmantotas bazes funkcijas forma e ", kur r ir elektrona attalums no kodola.

Programmai ar M, = 4 bija izmantotas « = 1.4, 1.6, 1.8, 2.0.

1.2.tabula
Aprékini pie M, =4
iteracija M t+At, min E, hartri
0 4 0.10+0.02 -0.4997755651
1 8 1.37+£0.03 -0.4999999908

atbilstosas atrastas vilnu funkcijas ir paraditas 1.1. un 1.2. attéla ( 0. iteracija — zala
likne, 1. iteracija — zila Iikne )




1
/]\ i ~JRarir

1 2 2 4 ¥ hartri

1.1. att. Atrastais atrisinajums apgabala lidz 5 Bora radiusiem no kodola

1

W, ——

/]\ o Boariri
0.2077
Z076
0.2075
2. 2074
0.2073

F,hartri
0. 959 0. 5935 1.0005 1.001

1.2. att. Atskiriba starp atrisinaumiem 0. un 1. iteracija



1.2. Helija atoms

1.3. tabula

Energijas aprekins
iteracija M t£At, min E, hartri
0 1 0.12+0.02 -2.8473
1 4 0.52+0.02 -2.8926
2 5 0.72+0.03 -2.8945

Bija izmantota koordinatu sisttma ar koordinatam s, t,u: s= r,+r,, t=r-r,,

U= ry,, kur r, ir viena elektrona attalums no kodola, r, ir otra elektrona attalums no

kodola, r, ir attalums starp elektroniem.

Aprekinato otraja iteracija vilpu funkciju ilustré 1.4. — 1.7. atteli. Atrisinajums ir

att€ots forma (X, y) un atbilst $ablonam 1.3. attcla.

Vienas koordinatas saistibas izvéle (t =0, u=s, s =0.92 ) ir pamatota 1.3.

apaksnodala.

leverojot, ka t <u <'s, ar zalo krasu ir paradits funkcijas definicijas apgabals.

1.3. att. Asu virzieni
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0 hartri, s (hartri)e[0,2],u (hartri)e[0, 2]

1.4 att. g(s,u)piet

=s,s(hartri)e[0,2],t(hartri)e[0, 2]

15 att. w(s,t)pieu
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1.6. attels ir funkcijas definicijas apgabala.

16.att. w(s,t)pieu=s,s(hartri)e[1,2],t(hartri)e[0,1]

1.7.att. @ (u,t)pies=0.92 hartri, u (hartri)e[0,0.92], t (hartri)<[0,0.92]
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1.3. Helija atoma stavokla radialais varbiitibas blivums

Vilnu funkcija nosaka sist€mas stavokla varbutibu o = I w2dV .
\

dV =87zu(s? —t?)dsdtdu [6]. Ievérojot , ka t <u < s, varbiitiba

max[s] S u

o= [ ds[du[y*8ru(s® —t*)dt, kur y*87u(s’ —t*) = P ir radialais varbitibas
0 0 0

blivums. To ilustré 1.8. — 1.14. atteli, lidzigi, ka 1.2. apaksnodala vilpu funkcijai.
Ieverojot to, ka pretgji 1adetajiem elektroniem vajadzetu atgristies viens no otra, vini,
ticamak, atradisies pret&jos virzienos no kodola, t.i., u = s. Tas saskan ar 1.8. — 1.11.

att€liem, kuri atSkiras ar t-koordinatas v&rtibam.

1.8. att. P(s,u) piet=0 hartri,s (hartri)e[0,2],u (hartri)e[ 0, 2]
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€[ 0,217, u(hartri)e[0,2]

0.5s, s (‘hartri)

1.9. att. P(s,u) piet

0.99s, s(hartri)e[0,2],u(hartri)e[0,2]

09sunt=

1.10.un 1.11 att. P(s,u) piet
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1.12. att. P(s,t) pieu=s,s(hartri)e[0,2],t(hartri)e[0,0.5]

~
<
<
<
o

0.4446

0.4445

1.13. att. P(s,t) pieu=s,s(hartri)e[ 0.90,0.94],t (hartri)<[ 0, 0.01]
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1.12. - 1.13. attelos ir redzams, ka s (P, ,,) = 0.92 hartri.

1.14. att. P(t, u) pie s =0.92 hartri, t (hartri)e[0,0.92], u (hartri)e[ 0, 0.92 ]

16



2. REZULTATI

Udenraza atoma pamatstavokla aprékinata energija sakrit ar precizo -0.5 hartri
[5] ar precizitati Iidz 8 zZimigajiem cipariem ( 1.2. tabula ).
1. nodala noradita otra pieeja, salidzinot ar pirmo, lauj iegit nedaudz precizaku
energijas vertibu, nepaliclinot bazes funkciju skaitu, toties prasa lielaku iteraciju

skaitu.

) . _ _ 1 i g
Atrasta vilgu funkcija sakrit ar precizo —e ™ [1] ar precizitati vidéji ( nemot

Jz

vera, ka varbiitigakais elektrona stavoklis ir ap Bora radiusu ) aptuveni lidz 6
zimigajiem cipariem: 2.1 — 2.3 att€los ir paraditas vilnu finkcijas ka funkcijas no
elektrona attaluma no kodola: zala likne ir v, t.i., atrisinajums p&c 0. iteracijas

( precizitate ir mazaka ); zila likne ir atrisinajums y,, t.i., péc 1. iteracijas; sarkana

likne ir precizais atrisinajums ( 2.1. att€la meroga vins pilnigi sakrit ar y, ).

1

/l\ i Afharir

1 2 2 4 F, Rt

2.1. att. Atrisinajumu sakritiba apgabala lidz 5 Bora radiusiem no kodola
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22074

02073

F, heartri

0.933 0. 3395

2.2. att. Atrisinajumu salidzinajums

0. EZ07EE7

0. EZ07EEE

0. Z07&E3

L1, 0005 1.00L

1

W ——
Af BorErd

0.99353 0. 995335

1.00001 KI.‘Dﬂﬂl:ul

2.3. att. Atrisinajuma i/, precizitates noverteéjums
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Hglija atoma pamatstavokla aprékinata energija ( 1.3. tabula ) sakrit ar
eksperimentalo [7] 11dz 4 zZimigajiem cipariem un ar Nakatsuji aprékinato [8] gandriz

l1dz 4 zZimigajiem cipariem ( 2.1. tabula ).

2.1. tabula

Energijas salidzinajums
avots E, hartri
Sis darbs -2.8945
rokasgramata -2.8994
Nakatsuji aprékini -2.9037

Varbiitigakais elektronu stavoklis hélija atoma ir 0.46 hartri un 0.46 hartri
attalumos no kodola pretgjos virzienos. Izejot no ta, bija att€lota atrasta vilnu funkcija:
vina palielinas pie:

1) mazakam s, t.i., pie mazakiem elektronu attalumiem no kodola;
2) lielakam t, t.i., pie lielakam atSkirtbam starp viena elektrona attalumu no
kodola un otra elektona attalumu no kodola;
3) lielakam u, t.i., pie lielakiem lenkiem starp virzieniem no kodola uz
elektroniem.
1.4. attels: pie t = 0 un s [idz 2 hartri, s-koordinatas izmainai ir lielaka ietekme uz
vilnu funkciju, neka u-koordinatas izmainai.

1.7. attéls: atkariba w(u) ir lineara.

19




Programmai hélijam, nepiecieSama laika uz katru iteraciju atkariba no bazes
funkciju skaita ir paradita 2.4. attéla.

t, min

0,8'1.\
07

| /
- P
04 e
0:3 /
02 /
0.1 " M
. -

0 2 4 3]
2.4, att. t (M): kvadratiska aproksimacija
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Secinajumi

§.v. risinasanai ir uzrakstita pogramma ( izmantojamo iteraciju skaits: Iidz 4
iteracijam tdenraza atoma pamatstavoklim un [idz 3 iteracijam hélija atoma
pamatstavoklim ), kura dod tidenraza atoma pamatstavoklim atrisinagjumu ar
kurs atbilst literatiiras datiem lidz 4 zZimigajiem cipariem. Rezultatus var izmantot
elektronu struktiras aprékinos. Izmantojot hélija atoma pamatstavokla atrasto vilnu
funkciju, ir novertéts helija atoma varttigakais stavoklis.

Talak-risinamie uzdevumi:

1) metodes pielietoSana citam dalinu sistémam,
2) rezultatu praktiskais pielietojums,
3) precizitates nozimes noskaidrosana.
Precizitates uzlaboSanai varétu:
1) palielinat sakuma izvirzijuma bazes funkciju skaitu vai iteraciju skaitu,

2) pétit metodes matematiskos pamatus.

21
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1. pielikums. Hamiltoniani.

Udenraza atoms.
- —T
2rcor or r

Heélija atoms.

!

| ( ::‘3 ::‘2 ds 4 4 4 ] :;': 24

H=——\ =S+ S+ -5 3_-|-"3-—-
JL o8 ol 5 =1 o8 § =1 ol il o'l

5 slu? =) & . Hs?—u?) & 457 1
-2—— -2— - +—
uls* —tasou  uls*—F)ouat s -1 u

¥ ¥ o B . | g
| :."+r'—2:r( i :r]

7] 3 ] ]
my s —1  \ds 4y

Z ir elementa atomnumurs

m,, ir kodola masa

4 ir reducéta masa
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2. pielikums. Programmas fragments.

fal, a2, a3, a1} = {1.4, 1.6, 1.8, 2}

Hop = Function|[x, - wD[rzwD[x, rl, r] - 1 2|
r

2 w2
g=r
E_I
pEip = ——
m
{£i[1], £i[2], £i[3], £i[4]} = [e™1*, &0, ™, ™)

nfi=4

Du[Du[S[i, jil-= ffi[i] #Ei[j] srwrdr, {j, nfi}]; {i, nfi}]
Do[Do[H[i, i1 - ffi[i] «Hop[£i[i1]1 »rwrdr, {j, nfi}], {i, nfi}]
Array[H, Infi, nfi}]

nfi
ms = Fu.m::tiun[i, 2 (H[i, 1 -En+S[i, 31} -n'l:[j]]
i

Hsolve[{wms[1] == 0, wms[2] == 0, vms[3] -- 0, ws[4] == 0,

nfi 2
f Zc[i] wfi[i]] A 7wy dr == 1}, {En, c[1], c[2], c[3], 1:[4]}]
izl
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Bakalaura darbs ,,Srédingera vienadojuma risinasana ar iterativo konfiguraciju

mijiedarbibas metodi” izstradats LU Matematikas un fizikas fakultate.

Ar savu parakstu apliecinu, ka petijums veikts patstavigi, izmantoti tikai taja noraditie
informacijas avoti un iesniegta darba elektroniska kopija atbilst izdrukai.
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