
 

Mehrdimensionale Systeme

bisher eindimensionale Systeme
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Entwicklung der Wellenfunktion in einer
vollständigen ortho normalen Basis
mehrdimensionalen Basis als Produkt
eindimensionaler Basen
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In zwei Dimension
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Die mehrdimensionale Basis ist vollständig
wenn alle eindimensionalen Basen vollständig
sind

Die mehrdimensionale Basis hat die Dimension

N Nr Nz Nf
wenn die eindimensionalen Basen die Dimensionen

Na Nz Nf haben

Die Basisgröße steigt bei gleicher Größe der
AD Basen Np N Nz Nf exponentiel
mit der Dimensionalität
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Analogie zur Elektronen struktur Rechnung
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Schreiben mit Superinditees
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Diagonalisation des Hamiltonoperators
entsprechend des Variationsprinzips
für mehrdimensionale Probleme analog
zu eindimensionalen Problemen
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Programmierung in Fortran

Die Arrays
real 8 c dim dim

und
real 8 dim dim

werden identisch im Speicher des Computers
abgelegt

dim 3 Speicherstruktur

41,11 4 1
42,11 42
43,11 43
41,21 44
2,21 oder ots
Ptt 46
ch 47
42,31 48
43,31 ots
Den Super Index 13,2 entspricht somit
ein einfacher Indexwert 6

Einfache Implementierung der Superindex
Struktur durch subroutine Aufrufe möglich



Beispielsystem
HCN in collinearer Näherung
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Jacobi Koordinaten
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einfacher kinetischer Energieoperator
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Skalarprodukt
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t III III turn

harmonischer Oszillator gute Näherung
für niedrige Schwingungs zustände
harmonische Oszillator basis
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T
an harmonische Beiträge durch
höhere Ordnung
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Basisdarstellung
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harm Oszillator funktionen
mit minor re bzw Wp WR Re
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Hamilton matrix
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Ihr R l Är t ÄR t Vanharmt Mr MR
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Ihr R IV Ihr MRanharm
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numerische Quadratur


