Zasada i metoda wariacyjna

Zasada.
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niech E, < E; <E, .., wowczas
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Dowolng funkcje
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Zadanie unormowania ® przy unormowaniu ¥; daje Y;|c;|? =1

Zatem
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(dotyczy stanu podstawowego, ale mozna tez sformutowac dla stanow
wzbudzonych [pod warunkiem normowania funkcji prébnej @® do standw
energetycznie nizej lezacych])

Metoda

Poszukujemy funkcji (w klasie funkcji do ktorej nalezg W¥; ) takiej, ktora daje
minimum wartosci oczekiwanej < ®|H|® >; jesli nie zgdamy unormowania to
poszukujemy minimum funkcjonatu energii

< O|H|D >

E(®) =
(@) < DD >

W praktyce @ zdefiniowana jest przez pewne parametry (nalezy do pewnej
klasy) ®(t; aq, ay, ...,ap) i woéwczas E=E(aq, a,, ...,ap) ; szukamy takich
parametrow @, ay, ..., @y , ktore minimalizujg E,



Wartos¢ minimalng E znajduje sie przez przyréwnanie pochodnych (*)

O0E

—=0,i=1,2,...
aai !

Otrzymujemy wowczas uktad rownan na parametry a4, ay, ..., @y ; rozwigzanie
daje ,najlepsza” funkcje @ (T; ay, ay, ..., ap) W sensie E najblizszej Ey .
Parametry mogg by¢ nieliniowe lub liniowe.

Wersja metody Ritza

Ny :ZCi(Pi
i

gdzie ¢; pewne znane funkcje (niech jestich N); woéwczas zagadnienie (*)
sprowadza sie rozwigzania macierzowego zagadnienia (przestrzen modelowa)

HC = ESC
gdzie
Hi; =< @iHlp; >, S;j =<@;lo; >,

| sprowadza sie do znalezienia wartosci wtasnych H , najnizsza wartos¢
odpowiada przyblizeniu (z géry !) do Ey, kolejne sg przyblizeniami do E;.



