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! \ PHYSIQUE THEORIQUE. — Sur la rdsvlutton numérique de certuing sysiémes
b : p : _ . : . ’
R 4 équations intégro-différentiellos de la mécarague quantique. Note (*) de
0 . , . .
5 Mme Nicore Feavrmer, MM, Pave Fravemmr ot Vo Ky Law, présentée
st par M. André Lallemand.
R gj‘{;ﬁ . : 4 49 : : f ‘ s . f
o ke On donne une méthode de résolution nunérique dos syslémes d'éguations intégro-
i différenticlies du second ordre avee conditjons aux limites. BN est parliculiérement
b i acapkée aux problémes de diffusions en méecanigue quattique.
oy ’.‘J
i . i i : o ; ‘ :
I ; L. Certaines wéthodes approximatives de la mécanique quantique
A conduisent a la vésolution de systémes d'équations du type
el il - )
((: s‘\ A s
- " 4 2 ¥ " nd r I3
) (1) oz () IZ Vi Fi(r) :4.:2/ Gog (ry 1) By (Y et
i i it
e Les Fu(r) sont les fonctions d'onde inconnues; les Vi sont los potenticls
i divects et les G (r, 1') los potentiels d’échanges qui satisfont &
o —a
S Vi (M= Vuleyy Gu ey o) = Ga(r'y ).
By : o , . , . . pe s
P En généval, chaque G;; est la fometion de Green d’une équation différentielle
1 r r M Y - . .z . ¢ :
%@ , - que nous éerivons ¢ Dyy = o, oit 1, est tn opérateur différentiel du second
s ordre dont les coefMicients sont fonction de r.
g ‘ . Les inconnues auxiliaires g,= f Gylr, ¥YF ¢y dr' satisfont done aux
i St o 0
! .g ' © dquations difféventielles :
i Dijgiy== 1, ()
F <é"7' . .
g H [l A Ty e n ' y
Bl ot et lo systéme intégro-différentie]l (1) peut &tre remplacé par le systéme
i différentiel :
_ , b ) 3
‘s ., | =3V ) () -+ D
:;:r (il (“) j i
o A Dygy=F ().
)
i s Le choix des inconnues auxiliaives g;; esl dans une large mesure arbitraive
; , eh peut &lre modifié de¢ manitre & simplifier au maximum la résolution du
0 J«ﬁi\ systéme (2). En pratique, cette vésolution est la plus facile quand les opéra-
% i teurs Dy ne font pas ntervenir de dérivés premiéres. :
:%I%‘ ‘J.,; ' C. R, 1968, 29 Semestee, (T, 267, No 1. ' Bérie B — 1
£t .
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2 — Séria B £, R, Sead, SBo. Parda, & 267 (L juillet 1968),

Pay exemple, nous avens étudié la diffusion éiuqtiqm\ des élecivons lents
par le lithium par une méthode de potentiel de polavisation. En négligeant
certains termes d’ cdmnge, o est conduit & résoudre 'équation (*) :

L s =0T oy \ ) b » . e , '
| @ 4+ A — ._(—T—) | Fmyme V() (F(r) = Pu(2) T}_,I v Yy B (Y F )

avec

ry(r, ©') est la fonction de Green de1'équation
diy (-1

=0
cr® rt Y

et, par conséquent, I'inconnue auxiliaire
sty =r [ v B F O

satisfait A Uéquation difféventielle
AU Sl

ot re &= 7. () ().

2. Les conditions aux limites auxquelles doivent satisfaire les solutions
du systéme (2) dépendent du probleme étudié; elles différent en particulier
suivant, que I'on étudieun état lié ou un état de diffusion. Cependant elles
sont toujours de la forme :

Jin) oy ¢ gy (0) =ayy;

fi(r) ~o quand r--ew pour un état lié; gi(r) =B, quand rhv-oo'

fi(r) ~ A sin(hr + ) quand r o pour un état de diffusion,

3. La méthode numérique la mieux adaptée & ces syshémes loraque les
conditions sont iraposées aux fonctions imconnues aux deux exirémités
de Dinteryalle de variation est la méthode de Fox-Goodwin (*).

81, en notation matricielle; le systéme 4 résoudre est

(3) LY v T V),

) . e . o e e , L L. ,
avee les conditions Y(ry) = Yu; Y{ry) = Yy; on iutrodutt une subdivision
de Vintervalle (ry, ry), soit {r}, T=o0, N et la formule de dérivation
approchée '
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G B Avad, So. Favds, 6, 287 (1 juillan 1558y, Boris B - 3

:.g:" . B — " e '.—_——V.A.‘I.—--rla.h—_—
el ava
iy : V=V a= 7 3 :
, ‘ E Y ()Y = e ;A= .
\i } (II-H — /'/) (/'l,d.‘l — /',,‘_,) ! : (/'1— I';.,.,,) (‘llﬂ-' - /'l—-'l)
! .
b ﬁl e s 1 ' ' . ' . . *
; Le systéme différentiel (3) est. alovs approximativement remplacé par
: A un systeme d’équations linéaires
i : i ‘
14# 7 3 . . W A R
gt ' (4 A oot (2= Byt L () Yot B Y g V(01
’ [ CR e | | . 3l ’
i que l'on résoud par la méthode de Gauss a Uaide dos formules de récurrence :
@\} . n,: (:‘[,j “+ [gl'i" 1 (I‘/) — |3,:I,",-. - ) ey, I
1%{( W 2T . W v K
T : : - Wiz (- 4= 1T () - BBy (ﬁt Wi — V-(r,)),
BN ;. e oy
. ).[:,“,[11”4" W t
iRy ‘s C v
m : avee les conditions initiales Ry = 05 Wy=y,.
4. Concrusron. — Nous avons.appliqué cette méthode au probléme de Ia
Ll diffusion des électrons lents par des atomes ou des jons en utilisant U'approxi-
TNERAE ' : - e Ty
o mation des ¢ orbitales polarisées ». Nous calculons de cotic maniére la
i - fonction d’onde perturbée de atome et il n'y a aucun-ajustage a faire comme
Fiath dans certaines autres méthodes. Nous caleulons aussi les fonotions d’onde
i y : - N o
; ‘ de J'électron libre, donc les scetions eMcaces (*). Cetie méthode non itérative
: g I ne nécessite aucun développement & Vorigine: [D’autre part, elle st
PYid el o - !

particuliérement stable 4 I'infini, qc qui la vend trés intéressante dans leog
: problémes de diffusion. Nous P'avons aussi utilisé avee suceds pour la réso-
,ﬁ 4 lution des équations. couplées (close-coupling).

e .
: (*) Séance du wo mai 196y,
(') N. Feavtrier el Vo Kv Laxw, Comples rendus, 267, strie B, 1968 (A paraitre),
e (") L. Fox, The numerical solulion of two-poin! boundary problems in ordinary diffs-
! :" . rentinl equations, Clarendon Press, Oxford, 1947.
et (") P. M. S8tone, Phys, Rev., 141, 1966, p. (47.
u; 5 : (Observatoire de Paris-Meudon,
i o S place’ Janssen, -Meudon, Hauls-de-Seine.)




