
 

моделирования наносистем типа фуллеренов, позволяющим с достаточной точностью и за 
относительно небольшое время проводить нужные вычисления.   
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ЧИСЛЕННОЕ  РЕШЕНИЕ  УРАВНЕНИЯ ШРЕДИНГЕРА  
С АНГАРМОНИЧЕСКИМИ ПОТЕНЦИАЛАМИ СПЕКТРАЛЬНЫМ МЕТОДОМ 

 
Для решения уравнения Шредингера с ангармоническими потенциалами разработан 

универсальный блок в среде Mathcad, вычислены собственные значения и волновые функции для 
различных потенциалов. 
      

Стационарное уравнение Шредингера [1,2] представляет собой дифференциальное 
уравнение в частных производных второго порядка со спектральным параметром  
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При решении задачи о квантовом гармоническом осцилляторе в уравнении (1)  переходят к 

безразмерным переменным 
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в которых уравнение Шредингера принимает вид [2] 
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Наряду с гармоническим осциллятором, который играет важную роль в современной 

физике, в молекулярной физике широко используются и ангармонические потенциалы [3,4]. В 
отличие от потенциала гармонического осциллятора, для которого существует точное решение, 
для ангармонических потенциалов найти его в общем случае невозможно.  

В работе [3] были рассмотрены следующие потенциалы: 



 
642

1 1235)(U ξ+ξ−ξ=ξ , 642
2 64)(U ξ+ξ−ξ=ξ , 642

3 30224)(U ξξξξ +−= . Численное решение 
находилось с помощью метода, основанного на дискретизации Нумерова и модифицированного 
метода Рунге-Кутта. Для каждого потенциала было вычислено 10 значений уровней энергии. 

В данной работе реализуется численное решение уравнения Шредингера с 
ангармоническими потенциалами различного вида спектральным методом [5,6].  

В спектральном методе волновая функция представляется  в виде ряда Фурье: 
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По базисным функциям на участке LxL ≤≤−  
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Важным свойством базисных функций является их полнота и ортогональность: 
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Подставим разложение (4) в уравнение (3), используя N различных базисных функций:  
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Умножая обе части (7) на  )(','' xg ki  и интегрируя по всему пространству x, получим: 
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Уравнение  (9) принимает вид 
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Таким образом, приходим к стандартной задаче на собственные значения матрицы: 
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Волновая функция )(xψ должна быть нормирована на 1 
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Для реализации спектрального метода был создан универсальный программный блок в 
среде Mathcad. Блок представляет собой функцию, заголовок которой имеет вид: 

),,,,,,,,,,( nomNLdcbaFun δγβα , где δγβα ,,,,,,, dcba  – параметры потенциала вида  
 

                               
δγβα +++=δγβα dxcxbxaxxdcba ),,,,,,,,U( .                                (12) 

 
Все интегралы в программном блоке брались с помощью встроенных ресурсов Mathcad. 

С использованием программного блока, было решено уравнение Шредингера с 
потенциалами ангармонического осциллятора )(1 ξU , )(2 ξU , )(3 ξU , найдены уровни энергии и 
волновые функции. В отличие от [3], были вычислены уровни энергии для 30 первых состояний. 
Численные и графические результаты представлены в рисунке 1. 

Первые 10 собственных значений сравнивались с результатами, представленными в работе 
[3]. Было установлено их совпадение в пределах машинной точности. 

 Таким образом, в работе  был создан универсальный программный блок для решения 
уравнения Шредингера с ангармоническими потенциалами и показано, что программный блок 
работает корректно, а спектральный метод является эффективным инструментом для вычисления 
уровней энергии и волновых функций в случае запирающих потенциалов. 

 
1. Потенциал вида 
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2. Потенциал вида 
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3. Потенциал вида 
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Рисунок 1 – Виды исследуемых потенциалов, массивы собственных значений,  

графики нормированной волновой функции для 5-го уровня энергии 
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АНАЛИЗ ПРИМЕНЕНИЯ СОВРЕМЕННЫХ КЛИЕНТ-СЕРВЕРНЫХ  
ТЕХНОЛОГИЙ ДЛЯ РАЗРАБОТКИ ON-LINE СЕРВИСА 

 

В статье описывается пример применения использования современных подходов в веб-
разработке для создания on-line сервиса. Дается комментарий по поводу достоинств и 
недостатков некоторых технологий веб-разработки. Для реализации использования Интернета 
через мобильные устройства использован подход «отзывчивого» дизайна, кратно описанный в 
статье. Показана целесообразность предложенной реализации, когда для построения 
качественного бизнес–решения достаточно использования доступных фреймворков, 
выступающих равноценной заменой дорогим CMS системам. 

 
Веб-разработку условно можно разделить на две группы: медиа-порталы и закрытые 

корпоративные приложения. Первый тип веб-сайтов связан с понятием CMS (система управления 
контентом), с помощью которой можно легко манипулировать содержимым сайта [1]. Эти дорогие 
системы с целым набором дополнительных функций, которые часто не нужны заказчикам, более того 
они все еще вынуждены прибегать к услугам программистов для получения конечного продукта. 




