
 101

XIX. A REZGÉSI SCHRÖDINGER-EGYENLET 

MEGOLDÁSA VARIÁCIÓS MÓDSZERREL 

1. A variációs elv 

A variációs elv: az egzakt energia alsó korlát a közelítő hullámfügg-

vénnyel számított energiákra. 

Az időfüggetlen Schrödinger-egyenlet: 
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Amennyiben a bázisfüggvények ortonormáltak, azaz 

mnnmmnS δ=ΦΦ= , (6) 
úgy a (3) egyenletben definiált általánosított matrix sajátérték-egyenlet a 

következő egyszerűbb alakban írható fel: 

cHc E= . (7)   
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A rezgési probléma bármely variációs alapú megoldása az alábbi 

részfeladatok esetén igényel a lehetőség szerinti optimális választást: 

(a) a koordináta rendszer megválasztása; 

(b) a kinetikus energia operátor felírása az adott koordináta 

rendszerben; 

(c) a potenciális energia felület (PES) meghatározása; 

(d) a bázsifüggvény készlet megválasztása; 

(e) a matrix elemek (pontos illetve közelítő) számítása; 

(f) a Hamilton-mátrix “diagonalizálása”. 
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