
Лекція 2
Рівняння Шредінгера та метод Гартрі-Фока

Олег Фея, к.ф-м.н

Комп’ютерне моделювання електронних
властивостей матеріалів



Рівняння Шредінгера

h = 6.62•10-34 Дж•с – стала Планка
Ψ (r,t) – хвильова функція
!𝐻 - гамільтоніан

нестаціонарне

!𝐻Ψ = EΨ

стаціонарне

Ервін Шредінгер
1887 - 1961



!𝐻Ψ = EΨ

!𝐻 = 𝑇 + 𝑈
кінетична енергія

потенціал

Рівняння Шредінгера: гамільтоніан



F = ma
F = -kx
a = �̇� = �̈�

Рівняння Шредінгера vs Гармонічний осцилятор



≡

U=0 – для вільної частинки

Рух вільної частинки не
квантується!

Рівняння Шредінгера: вільна частинка



Рівняння Шредінгера:  потенціальна яма
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Рівняння Шредінгера: атом водню

U= - $%
!

& - кулонівський потенціал
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Рівняння Шредінгера: ще більше електронів



Наближення Борна-Оппенгеймера

Макс Борн
1882 - 1970

Роберт Оппенгеймер
1907 - 1967



Наближення Борна-Оппенгеймера



Наближення Борна-Оппенгеймера



Метод Гартрі-Фока

Дуглас Гартрі
1897-1958

Володимир Фок
1898-1974



Метод Гартрі-Фока

детермінант Слейтера

Кулонівський інтеграл

Обмінний інтеграл


