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Laboratorio numerico

Metodo variazionale per l’atomo d’idrogeno.

1. utilizzando il codice Hatom.f calcolare l’energia e la funzione d’onda dello stato
1s dell’atomo d’idrogeno, all’aumentare della dimensione della base. Utilizzare i
valori dei coefficienti delle gaussiane di base dati nella tabella allegata.

2. il calcolo variazionale lineare del punto a) fornisce in linea di principio delle ap-
prossimazioni per gli stati eccitati. Quali?

3. Modificare il codice per ottenere le energie variazionali e le autofunzioni per gli
stati eccitati possibili. Commentare i risultati ottenuti.

Figure 1: Valori ottimali dei parametri ����� delle gaussiane di base per l’autofunzione 1s
dell’atomo d’idrogeno


