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Tmpiego di uni caleolatrice eletironica nells ricer-

ca delle suto’unzloni del momento angnlare orbitale

in secoppismerto di Russel-Haunders.

8i riferisce sull’utilizzazione della caleolatri
ce elettronici attualmente in funzion:? presso 1'Uni-
versitd di Piza alls costruzione di tabelle di funzig
ni d‘onda atouidhe ottenute eome combinazioni di or

bitali stoniel zntisimmetrizzati.

Tl metodns usato & sostanzialment: quello degli

operatori di proiezione, proposto da Pieschi e Lowdin, (%) S
ehe consiste nell'applicazione suecessiva di operatori I
di proiezione che cancellano le compoaenti indeside-

rate della funzione d'onda inizigle.

Ltinteresse di qguesto studio econsisteva, oltre

ehe nei risuvltati effettivi del calcolo, nel carat-

“) Temporansemente distacecata dalla Sezione di Milano

dell'Istiiuvto Nazionale di Fisica Nuclearse.

o) Attualménie alla Segzione 4i Pisa ¢ell’Iastituto Na~ =

zionale d: Fisica Nuclsare,

(*)R. Fiesch:, P.0. Lowdin: Atomic siate wave functions
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gensrated by projection cperators. Pubblicazione
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tere pacticolare del problema. Al contrarioc di quanto
secade nells maggior parte delle applicagzioni di cal-
colatrici elettroniche, non si presentano gqui calco-
1i numerici ccmplicati, ma so0lo operagzioni aritmetl-
che elementari. Im difficoltd e 1l'interesse del cal-
colo derivano invece da due fattori: 1) la struttura
logica notevolmente complessa (e che ha dovuto esse-
re ulteriormerte complicata data l'esigenza d4i rispar
miare spazic (i memoriz); 2) ls necessitd di ottene—
re risultati rigorosamente esatti noncstante che nel
caleolo figur:ino numeri irrazionsli (la difficoltd

8i risolve os:ervando che tutti gli izrazionali che
ecompaiono sono irrazionali quadratici; bast.. poreid
lavorere sui _.oro guadrati per avere fempre numeri

razionali).

A causa celle limitazioni dells nacchina vtiliz
zate © stata ntudi.ta solo la costruzione di autolfun
zioni del momento angolere orbitale nello schema di
Russel-Saunde:’s & pertire da orbivali relativi ad elet-
troni eguivalonti,

Nonostante quoste semplificazioni, non & stato possi-
bile csleolar: tutte le autofunzioni interessanti,
esgenzielment: per due ragioni: 1) la scarsitd di me-
moris & disposizione impedisce 1o stwiic dei casi neil
quali interveigono un gren numero di orbitali atomicij
2) 1'impossibilitd di rappresentare n2lle macchina,
Ssenza eccessire complicazioni, pweeri interi maggiori
in modulo di 2''= 131,072 crea serie 1ifficoltd nei
casi pilt complicati (che sono naturaluente i pilt in-
teressanti) a causa dei coeffieienti aievati che si

presentano nei passaggi intermedi.

Rimane come risultatc conecreto di guesta prova

la verifice dslle tabelle fornite -da Fieschi e Lowdin;




si pud inoltre considerare provato che anche per pro
blemi di guesta particolare natura l'inpiego di una
ecalcolatrice elettronic- pud portare ad un notevéle
risparmio di tempo @ ad una maggiore Sicurezza da er-

rori.

Le ricerche qui esposte verranno continuate nel
senso di prosrammare il calcolo per ls CEUP, e di

estendere il programma ai cesi pill generali finora

non consideratbi.
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