ДИАЛОГОВЫЙ ПРОГРАММНЫЙ КОМПЛЕКС ДЛЯ ОЦЕНКИ КВАНТОВОМЕХАНИЧЕСКИХ ВЕЛИЧИН

Ю.М. Дубина, В.А. Морозов

Институт проблем управления РАН, Институт органической химии РАН

Установление механизмов фотоизомеризации молекул с двумя конфигурациями ядер, которые отличаются, например, положением протона внутримолекулярной водородной связи, связано с проблемой решения соответствующих уравнений Шредингера (УШ). Для численного решения этих уравнений обычно используют представление искомых волновых функций в базисе большого числа волновых функций гармонического осциллятора. 

       Нами предложен другой метод решения этой проблемы. Разработаны коды программы численного решения соответствующих УШ с использованием средств пакета Matlab. Решение этой двухточечной граничной задачи ищется в виде кубических полиномов на каждом из субинтервалов, на которые разбивается исходный интервал изменения аргумента волновой функции. Для работы программы необходимо ввести параметры потенциала, граничные условия, последовательность приближённых собственных значений и асимптотическое решение УШ для заданного потенциала в качестве начального «угадывания» вида искомого решения. В результате получаем уточнённые собственные значения гамильтониана и соответствующие волновые функции.


Разработан диалоговый программный комплекс, который позволяет: 
1) получать изображения двух заданных потенциалов для визуальной оценки интервалов изменения собственных значений и областей определения волновых функций; 2) вычислять при помощи разработанной программы собственные значения энергии, соответствующие заданным потенциалам, с применением сканирования в выбранных интервалах изменения аргумента волновой функции; 3) получать с помощью предложенной программы волновые функции; 4) используя полученные волновые функции, находить численные значения интегралов их перекрывания, матричных элементов дипольного момента молекулы и другие требуемые квантовомеханические величины. 
  Приводятся результаты применения разработанного программного комплекса.

