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Использование пакета DEAL.II для изучения связанных состояний и процессов рассеяния в трехчастичных квантовых системах

Шмелева Юлия Владимировна

Задача трех квантовых частиц представляет классическую проблему и используется в качестве модели для описания физических процессов в различных областях: ионизация атомов гелия быстрыми электронами и протонами, фрагментация ядер и т.д. 

В настоящее время для решения квантовых задач не существует универсального вычислительного инструмента. В большинстве случаев для каждой конкретной задачи разрабатывается отдельный программный продукт, что требует больших трудо- и времязатрат. Целью настоящей работы было исследование эффективности, стабильности и точности решения трехчастичной квантовой задачи с использованием универсального свободно распространяемого программного пакета DEAL.II.  Данный пакет предназначен для решения уравнений в частных производных с помощью метода конечных элементов, он предоставляет огромное количество готовых классов и утилит для генерации сеток, в том числе и адаптивных, для работы с различными базисными функциями, распараллеливания и другие. Использование данного программного пакета может существенно упростить процесс разработки программ и позволит сконцентировать все внимание на самой физической задаче.

В настоящей работе библиотека DEAL.II тестировалась на модели атома гелия с нулевым угловым моментом. Было решено трехмерное уравнение Шредингера для данной системы, а также было рассмотрено двумерное приближение для S-волны. Полученные энергии связанных состояний сравнивались с высокоточными теоретическими данными, была изучена точность и сходимость решений как на статических сетках, так и на адаптивных. Полученные результаты указывают на то, что библиотека DEAL.II может быть успешно применена для квантово-механических расчетов.
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