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1. Мет ад гиnерсФерических ФунЮIИй 

В методе гиnерсферических фующий ( соr<ращено Г-Ф ) волновые 
функции и энергии связи ядер , состоящих из А нуклонов,находятся пу

тем раэложещщ решения З(А-t)-мерного уравнения Шредингера в базисе 

ГФ функции 111. Соответственно,з(А-1)-мерный оператор Лапласа запи
сывается в nеременНЪIХ гиnерсферических углов &, J fJz > • • • > &11 _ 1 и кол
лективной nеременной)D - радиуса гиперсферы. В ГФ-nеременных опера

тор Лапласа nринимает вид 

L1 = ""'>" с/- i о ( h -1 ·;1) { _d (1.1) 
n.- ~ "дх;_ = _рп-~ CJ_/) .Р ~.,Р + _р.г 52"__, 

где угловая часть оnератора L1~"_ находится по реккурентной формуле 

L1 = f " ( . п-.г С; ) f Д (1 ) ) _Qп Siпп-..г ".., C..l1 ·8th &h-J~& +"' ·n.г~ 5?.п-J.. ·-
0'11-:f 0'-~1'1-"J о n - .f. :> t n-1 

Гиnерсферические гармоники являются собственными функциями угловой 

части оnератора Лаnласа : 

~..Q,)~·./ &,) = ~ Ji (/{- п- z) Ук.f ( &,). (1.3) 

Волновая функция А нуклонов ищется в виде 

Подставляя (1.4) в многомерное уравнение Шредингера с оnерато
ром (1.1), выделяя угловую часть решения (1.3), получим систему ди~ 
ференциальных уравнений ДJIIl оnределения радиальНЪIХ собственных функ

ций и собственных значений: 

~----~---------lh"t.tJБtte riЬiA IИt1'I1'J1' 1 
U etiDWI нtcJeJDB. Jud 

. _ 6ИБJ1НОТЕКА 



1;(/xy;J= <А к r/ JE L,) TJI'I" M ~ JI-1 1 v IA к'riJ Eis'тf! м м~. <1 7) 
k у · т1 t:.' s' т' • 

Вычисление матричных элементов ( I . 7) существенно о6легчается , 

если ограничиться только первыми членами разложения (1.4), т.е. в 

приближении ){ ~" Н.~,t'n и /{= ){;п,)1 + f . l(ак показано в /З/ , в этом 
приближеr1ш1 rлатричные элементы от двухчастичного потенциала могут 

быть вычислены с использованием ре зультатов оболочечной теории , в ко

торых известные 11.нтегралы Талми 1 к заrденяются на фующии 

Iк == Jt:-xp(~.г/7"~) z-K-~"-<'17( z)c{z-. (1.8) 

:v!атричные элементы ( I. 7) в этом случае принимают вид 

<АК [/ J f LST}VIA К Гl J t !.,)Т)== L Iк!/J) 9к (1.9) 
к ./ 

где 51 
j{- k+ 1/ 2 k -rз/.г 

[ 11 (j'_}"' A'X· (i-2 ) 2 1/ (,o1'Ji?)rlz 
.- (1.10) о 

Л~ == Г()( + з/-г _, A- .5/.гj(Г(K-Ins>/z)r(x+з/2)]) <r.п> 
_р11 -.г=~ :YzlиtJ __, ZA - .i А = ,Р C'.o:j t!J-> 2 "" с~ .г 61 .1-J!~ :St/г_~ 

-' -' . 
Методы, развитые в модеm1 о6олочек,в принципе можно перенести 

и обобщить на случай метода/( -гармоНШt. Особенно Щфективен оболо
чечный подход для приближенных вычислений потенциалов Ul;r()o) по 
методу Базя-Жукова-Суркова 121. Этот метод является ас~тотическим 
и может давать аккуратные результаты лишь при достаточно больших 

массовых числах А . 
Согласно этому подходу, 

<SifpA-ч[/1 t:LST/V / 5 fp11 -J/J 'Els f >::::: (1.12 ) 

V Г/J'EZfт } -- ___ _ 
~ - С~)= c.omf )д /)зА-~~_;: к (-- ~/, :г) W Xf1Jr;d17' 

{f] E!.S'7' / / Xf ~ t cи 1([/]E.I.S'l'CjJ) , 

Если предстазит~ интеграл в правой части этой формулы в виде 

5 ~ ~ dJJ W . ~)ехр (3А -L;-1-:!k)(./h (?17~) - ·) 
/ К.t (..fA-f+:г.K)?'} 

(1.13) 
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и вычислить его .по методу Лапласа 141, в приближении высокими степе
нлми по (ЗА - '1 + .2 К)- .1 получится, что 

r/J z кij1 i -У. , 
Vr_.,] . (?с,);::; v. . ( rC> ~+34-1/ ) (1.14) 

L )' l к~~ ]l ---;z- * 

Таким образом, чтобы получить приближенные значения потенциала ~ 
в точке_/) , достаточно вычислить оболочечный матричный элемент при 
значении оболочечного параметра 

,.."0 
'z: = . 
о -Jк +(зА - '1)/1 , 

(I.IБ) 

В развитом подходе матричные элементы плотности определяются 
формулой 

:/8 (' ((SA - 11)/.z) 
tl.; · Cz) = -- х 

J' W r ({SA - i f)/.t) 
сО 

j ~ (S/1-da)/~ -{SA-.,tз) 
х (Р.2- ? ) _/) ~· yo.-J )j_ ~_) + 

Z' 

<:?"3 

~(A-If) r{(SA-f1)/2)f ~ С-'А -fS.)/.г -{..5/4-.t:r' 
..,.. -- ~ (. "'- 2' :_) :-' 
3Jff

1 

P((SA - J.б)/.Z) Z' У' / ~И~V'). 

(I.I6) 

Среднеква.црат:ичвне радиусы опреде.пяются через диагональные матрич
ные алементы п.потност•: 

-:г 2 J s .i R;i=<G.t'l· >== ll~"i("l:)'l:9dz ( ;z, .. (?)?'.гtlr)- (I.I7) 
tc 7 

где плотности норарованы по ФOI*.Y.ne 

'117 J IZ~·i С~..) i- 2d 't .=А. (1.18) 

2. Me:rgд J)AWAQg иреnвого :rpaвиws Шреппrера 

Ках 6uo по:каэаио в пре.цн,ц)'l(• пaparptфl, ФOJII&DЗМ ГФ сво.ц~~т 
•сходную задачу решенu миоrомериого уравиенu Пlре.цингера 1t решеНJШ 
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одномерной ( радиальной ) системы связанных дифt>ереiЩИальНЬIХ урав
нений (1.6) на собственные значения. Метод реше~ ?одобиых за
дач, используемый в данной программе, описан в 5•6 . ~есь изложим 
краткое содержание nрименяемого метода. 

Задача определения собствеННЬIХ значений 

) - .Rm Е ~~~~ - F n. <2.1) 
(h) 

и собствеННЬIХ функций l. к~ t;fJ) является нелинейной, поскольку иско-

мые величmш входят в уравнение ( 1. 6) в билинейнам соотношении. 
Поэтому, как nравило, для решения задачи на собственные значения 

применяются итерационные методы. В настоmцей ~ограмме реализован 
непрерывный аналог известного метода Ньютона 1. Приu:енением этого 
метода решение нелинейнога уравнения 

Фс:r>==О 

сводится к решению эволюционного уравнения 

.:f_Ф
dt -

методом Эйлера. 

-Ф 

Заnишем уравнение ( 1. 6) в следупцем виде: 
;1/ 

!f,~~.,. r)) f/1 + .2: ~ .. tt . =о. 
. . :.- t ([t r= ... 

~ J ff:- 1 == о? 
{ 

(2 .2) 

(2 .3) 

(2 .4) 

/1; {о)== 0 _, j (d)= о. 
Превращая (2 .4) в звОJIIJционную задачу, согласно (2 .3), получим: 

v~~ ...v 
Ot' + А ~ . + "С"' 1 v / . по -

~ ~ Wttf ЬГо,f-
· -L 

11 r- А/ (2 .5) 

::: -(jfi+)j, +?: ~.1- "-;)> ZJ., . ro)==o .. г~., . r~)=о r =L d• , с, . 

" /11 
~/ + .J ~ ... + 2: ~~ ij = 

.j = J 
- /fi.; Z:t' (о)=~ 2/Joi'J= о, (2.6) 

4 

~L· +,.д v , == d.f,· 
fl df ) _/<' = с/~ 

dt ' 

~ J ' " ~/ -f ~ -<]Ift· 21/ =- [ff/ -.t] . 

(2 . 7) 

(2 .8) 

Если заданы начальные nриближения ( /) 
0 

, lf о,) из области сходимости 
данного итерационного процесса, то сходимость итерационного процесса 

обеспечена,и при увеличении числа JV мы . имеем 

( ) f н) ll ~н)') ~ () * ~) 
/ q ( ./Л!_". d' / ff, 1 

где (;t~ Jf:) есть решение исходной задачи. 
Таким образом, nриближенное решение на Л1 -й итерации строит

ся из решения неоднородкых крае:внх задач ( 2 .5)-( 2 .6).и из решения, 

найденного на (1/-1) -й итерации. Решая краевне задачи (2 . 5) - (2 .6)) 
находим ~-- , ~/ , nричем Vct' = -/ft.. Далее , подставляя ПОJJУЧенные 
решения в (2 . 7), определяем · /(. Из (2 . 7 ) находим 

i lv' == }к-L + r{ 2J.,/ +_....и~/) . (2 . 9) 

Для решения (2 . 6) в программе применяется метод прогонки 181. 

Выбор начальных сq6ствецнух значений и собственных Функций 

Алгоритм :внчисле~ начальНЬIХ собствеННЬIХ значений основан на 

методе, описанном в 19 . Суть этого метода состоит в :вычислении оп
ределителя трехдиагональной матрицы, получающейся nри конечно-раз

ностной аппроксимации исходного уравнения . Нули определителя соответ

ствуют приб.mа:енным собственным значе.!ПIЯМ уравнения (2. 4) . ,Приблаен

ные волно:вwе фушщии Bl:lЧIIOJIJШ'l'OЯ методом прогонки ny'l'&М добавления 

в цравне части (2 ,'4) проиэвОJIЬной константы С. ~< ! . В настоящей ра
боте папагаетоя С =0,1. 

3. описание струкпрн проrряумн 

Настоmцая программа наm~сана иа J!ЗШ<е FORTRAЛ{ что позвОJШ
ет использовать ее иа ЭВМ, имеющих· соответствующее математическое 

обеспечение. Программа состоит из следующих основных подпрограмм: 

&.А R./1 О ...V - основная програ1818. , где осуществляется ввод ис-
ходной ИНФОJ:~~ацп и в соответст:вп с ией оргВИJ[эуется рв.uм работы 

подпрограмм, обеспечив81ЦИХ решепе заданного варианта задаЧJI. 
V Е ~ О - в 8'1'ol подпрогр8М11е вычис.1111ется потенц:ка.п в задан-

5 



ной точке, с заданной точностью. Потенциал находится в результате 

интегрирования методом Гаусса ( для этой цели используется библиотеч
нан программа k r;. А U S S ) фующи.и, вычисляемой в подпрограмме -
- фующии А 1 ;VT. 

Е С О ll - в этой подпрограмме вычисляются начальнне собствен-

иве значения для связанных состояний . Для вычисления определителя, 

соответствующего конечно-разностной аппроксимации второго порядка 

уравнения (2 . 4), вызывается подпрограмма - фун.IЩИЯ Е /о/Е 1 
Корни функции находятся с помощью подпрограмм rз I s Е с и R о о Т' 
методом деления отрезка пополам. 

S РН Е NLA - в этой подпрограмме вычисляются пробнне волновые 
фушщии для соответствующих пробнюс собственных значений и реализо

вана итерационная продедура на основе непрерывного аналога метода 

Ньютона для решения уравнения (2 . 4) . 
PR О с о#' - подпрограмма, реализующая метод прогонки, для 

решения линейной краевой задачи. 

РЕ ,.v g Е - в этой подпрограмме вычисляются матричнне элемен-

ты: плотности и среднеквадратичные радиусы: по формулам (I .!6)-(I .!8). 
Структурная блок-{)хема программы приведела на рисунке. 

DE"tVSE 

6 

:, 
ПрилОJ!tение 

Описание контрольного варианта . 

I. Исхрппые ддННУе 
В качестве контрольного варианта выбран расчет энергии, волно

вых функций, матричных элементов плотности и среднеквадратичных ра

диусов щра гелия А= Lf с параметрами потенциала [ 9] 

H11t=O.'f86'1 .-~ HJ1Z==-o.s.zg _, Vf=-L'4'~.o 
J 

V-e=Зt?9.S ..-~ RH1=/.f' ..-~ lfH.Z=o.;.. 

)(=.о 

Массив коЩ:фициентов В V( I) (l= ./._ 7) задается пользователем . 
,для А == ~ В v ( 1) = с. о.) в v С:7) = о J ::; = ..г_, • . . --> ;r 
орбитальный момент определяется по формуле .> 

L.. = К+ f.S* (А -z). 

Шаг интегрирования Н= O.f , число шагов интегрирования: l'f = zoo. 
Предел интегрирования: R. = м~~н . Относительная и а6сОJIЮтная точносrи 
интегрирования: А Е Р1 = .f Е- '1 =>А Е Р .2 = 1 Е -s. 
Целочисленный параметр I Н соответствует интерва.пу, через который 

производится печать волновых функций, потенциала и плотности . 
Все исходные данные задаются в самом те~сте программн. 

2 . Печать результатов 

Печать результатов осуществляется сЛедующим образом: 

I) печатаются атомный вес, параметры потенциала, величины: орби-

тального момента; 

2) печатается массD коЩ:фициентов BV(I) , I= f_. •. • _. ;r 
3) печатаются шаг в: число точек интегрирования:; 

4) далее идет печать потеJЩИала через IH = 4' точеi<; 

5) печать про6.н:нх со6ствен.н:нх значений; 
6) печатаются значения ,;Ц на каидом шаге итерацJiонной продедурн. 

Абсолютная величина ~ является количественной характеристикой вкла

да от данвой в:терацжк к приблиаенному решению; 

7) печатаются невязка, волновые функции через I Н и значения 

енергп • tдUJЩax lllaВ; · 
8) печатаются матричные элементw плотности в: сре.цвеквадратв:чине 

радв:усw . 
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Ямалеев Р.Н. Р11-85-920 
Вычисление уровней энергии, волновых функций, nлотности и среднеквадратичных 
радиусов ядер методом разложения по гиnерсферическим функциям 

Дается оnисание nрограммы CARMON, наnисанной на алгоритмическом языке 

фортран, для вычисления уровней энергии, волновых функций, матричных элемен

тов nлотности и среднеквадратичных радиусов ядер в рамках метода К-гармоник 

в nриближении К • Kmin. С nомощь~ метода разложения волновой функции по ги

nерсферическим функциям З(А- 1) -мерное уравнение Шредингера для ядра, сос
тоящего из А нуклонов, сводится к системе дифференциальных уравнений на соб

ственные значения и собственные функции. Для решения nолученной билинейной 

системы nримен~ется неnрерывный аналог метода Ньотона. В работе nриведены 

основные расчетные формулы , структурная блок-схема и, в Приложении, контроль 

ный вариант результатов. 

Работа выnолнена в Лаборатории вычислительной техники и автоматизации 
оияи. 

СооСS.ение ОСh.единенного инсntтута 11дер1811Х исспедоааниА. · Дубна 1985 

Yamaleev R.H. Р11-85-920 
Calculation of Energy Levels, Wave Functions, Density and Nuclear RMS 
Radll Ьу the Hethod of Expansion over Hyperspherical Functlons 

CARHON program wrltten in Fortran algorlthmlc language is descгibed. 
lt ls lntended for calculating energy levels, wave functlons, density matrix 
elements and nucleaг RMS гadii Ьу the method of K-harmonics in the К • Kmtn 
approximatlon. Uslng the method of expanslon of wave functlon over hypeг
spheгlcal functlons, J(A- 1)-dimensional Schгoedinger equatlon fог а 
nucleus consistlng of А nucleons reduces to а system of diffeгential equa
tlons fог elgensolutlon ргоЬiеm. For solvlng the obtained Ьillneaг system 
а continuous analog of the Newton method ls used. Basic calculatl~n foгmulas,1 
stгucture flowsheet and, in Appendix, contгol variant of гesults аге given. 

The investlgation has been perfoгmed at the LаЬогаtогу of Computlng 
Techniquies and Automation, JINR. 
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