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Suzadintuy molekuliy vibraciniy busenu teorinis tyrimas aktualus atmosferoje
vykstanciu procesuy modeliavimui, astrofizikai, plazmos fizikai, kur eksperimentiniai
tyrimai yra gana sudétingi.

Daugiaatomés molekulés hamiltonianas normaliosiose koordinatése (), kai mole-
kulés sukimosi judéjimo kiekio momentas J = 0, uzrasomas taip:
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¢ia N — normaliuju moduy skaicius, « ir 6 — z,y, 2 Dekarto koordinaciy sistemos
komponentes, 11,5 — atvirkstinio efektyviojo inercijos tenzoriaus komponenteés, m, —
vibracinio judéjimo kiekio momento Dekarto komponenteé:
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Vibraciné hamiltoniano dalis uzrasoma taip:
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¢ia P; — normaliaja koordinate (); atitinkantis impulsas, p; — redukuotoji masé, N —
vibraciniy moduy skaicius,
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¢ia k; — normaliosios modos jégos konstanta, W,,, — anharmoniné potencialo dalis,
aprasanti normaliuju modu saveika.

Molekulés N-macio adiabatinio potencialo vertes yra gaunamos sprendziant elek-
troninés posistemeés Sredingerio lygti, taikant viencentri skleidima [1]. Gautos vertés
yra analiziskai aproksimuojamos [2].

Paprastai W, iSreiskiama aukstesnio laipsnio Teiloro eilutés nariais. Kai svy-
ravimuy amplitudes galime laikyti mazomis, 3-iojo ir aukStesniuju laipsniy nariy lygi-
nant su kvadratiniais galime nepaisyti. Tada hamiltonianas uzrasomas harmoniniuy
osciliatoriy hamiltoniany, kuriy dazniai w; = (k;/j;)'/?, suma. Tiriant suzadintas
biisenas, i W,,;, turi biiti atsizvelgta. Tai galima atlikti suderintinio lauko metodu.
Pradiné banginé molekulés funkcija gali buti uzrasyta harmoniniame artéjime
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¢ia 1;(Q;) apraso normaliosios modos (); i-aja busena.
Pritaike variacini principa
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gauname lygciu sistema;
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kuria sprendziame iteraciju metodu.
Efektyvusis hamiltonianas atrodo taip:
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i-osios modos suderintasis potencialas Vi (Q;) yra molekulés pilnasis potencialas,
suvidurkintas visy moduy atzvilgiu. Norint rasti ¢;(Q;), kuri nepriklausomuy moduy
artéjime geriausiai apraso molekulés vibracines biisenas, reikia isspresti N lygciy
sistema, iteraciniu metodu.

Pilna molekulés vibraciné energija lygi:
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¢ia € ir ¢ — suderintojo lauko lygé¢iu sprendiniai.

Sprendziant suderintojo lauko metodu lygtis, kiekvienoje iteracijoje yra du zin-
gsniai:

1) vienmaciy antrojo laipsnio diferencialiniy lyg¢iy su zinomomis krastinémis
salygomis tikriniy verciy uzdavinio sprendimas,

2) (N—1)-maciy integraly skai¢iavimas, siekiant nustatyti efektyvuji potenciala
Siose lygtyse.

Formaliai, suderintinio lauko metodas pakeicia viena /N kintamuju diferencialine
lygti i N vieno kintamojo lygciu. Tai leidzia panaudoti lygiagrecius skaic¢iavimus.
Taigi, sprendziant suderintinio lauko metodu, procesoriaus laikas tiesiskai priklauso
nuo N. Sprendziant variaciniu metodu [3] ir skleidziant ieskoma funkcija harmoniniy
osciliatoriy bazéje, reikalingas procesoriaus laikas auga greiciau. Suderintinio lauko
metodas iki 2% tikslumu jgalina nustatyti net metastabiliy molekuliy vibracines
energijas.

Molekulés hamiltonianas galibiiti uzrasytas ne tik normalinése koordinatése, bet
ir vidinése, sklaidos ar hipersferinése koordinatése.

Bendru atveju vienmate lygtis, kuri bus sprendziama suderintinio lauko metodu,
atrodys taip:
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Vi(x;) yra vienos koordinatés funkcija ir —oo < x < +00.
Pakeiciant kintamuosius galima eliminuoti nari su pirmaja iSvestine. Gausime
lygti, kuria sprendziant galésime taikyti Numerovo metoda:
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Iteracinio proceso metu kiekvienai vibracinei modai reikia nustatyti V, s kiekvien-
ame taSke ;. Todél reikalingi efektyvus metodai jiems nustatyti. Tam gali buti
taikomos Gauso-Ermito kvadraturos. Jeigu j-ajai modai parinkta n; kvadraturos
tasku, o z;(l;) ir W;(l;) yra kvadratiiros abscisés ir svoriai, tai
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yra kvadratiiros svoriai.

Analogiskai skai¢iuojamas integralas (9) pilnai energijai nustatyti.

Jeigu kiekvienos modos kvadratiiros dimensija N L, tai procesoriaus laikas, reika-
lingas kiekvienai V,; vertei apskaiciuoti, proporcingas (NL)V ™!, ¢ia N - vibraciniy
modu skaicius. Kada NL = 8 ir pereiname nuo trimacio uzdavinio prie SeSiamacio,
reikalingas procesoriaus laikas iSauga 8° kartu. Integraly skaic¢iavimas supaprastéja,
jeigu Wy, faktorizuojamas, pavyzdziui, W,,, aproksimuojamas Teiloro eilute. Tada
Ver galima uzraSyti vienmaciu integralu. Tai leidZia efektyviai panaudoti matricinius
procesorius bei lygiagrecius skaic¢iavimus.
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