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Постановка задачи 

 



Уравнение Шрёдингера 

 

 

 

 Стационарное уравнение Шрёдингера 



Численное моделирование 

• Сведение физической задачи к задаче линейной 
алгебры 



Численное моделирование 

• Матрица C – симметричная разреженная матрица 

 

 N = 3, 2D 

 



Численное моделирование 

Нахождение собственных векторов и собственных 
значений симметричной матрицы 

 Спектральное разложение  

Трехдиагональная 
матрица T 
 

Матрица A 
 

Спектральное 
разложение T Процесс  

Ланцоша 
Метод 
бисекции 

Спектральное  
разложение A 

Метод  
инверсных  
итераций 

parallel 



Численное моделирование 

 Симметричный процесс Ланцоша 

 

матриц Tj и C совпадают 



Численное моделирование 

 Метод бисекции 

                               Inertia(A - zI) = Inertia(D) 

 Число СЗ в [z1, z2): Negcount(A, z2) - Negcount(A, z1) 

 

 

 

 Параллельная программа (OpenMP) 

parallel 

proc 1 proc 2 proc 3 proc 4 proc 5 proc 1 

z1 z2 
zmid 



Результаты. Яма с нулевым потенциалом 

 Точное решение 



Результаты. Нетривиальная задача 

 U(x, y, z) = C (x + y + z) 



Результаты. Гармонический осциллятор 
 U(x, y, z) = C (x2+y2+z2) 

 Точное решение для одномерного случая 

 

 

где Hn(x) – полиномы Эрмита: 



Результаты. Гармонический осциллятор 

 Собственные значения энергии En 

 

Рассчитанные  
значения энергии  
эквидистантны  
при малых n 



Результаты. Пробная частица в поле 
одноимённого заряда 

 U(r) = C/r 



Результаты. Пробная частица в поле двух 
одноимённых зарядов 

 U(r) = C/r1 + C/r2 



Результаты оптимизации 

Параллельная часть  
программы занимает  
90% по времени при  
исполнении на  
1 процессоре 

 



Выводы 

 написана программа, позволяющая за приемлемое 
время численно решать уравнение Шрёдингера для 
любого вида потенциала 

 использованы несколько современных численных  
методов нахождения собственных значений и 
собственных функций 

 использована технология параллельного 
программирования OpenMP 

 представлены результаты, соответствующие 
ожиданиям 


