Evoluzione temporale della struttura elettronica

11 novembre 2025




ritorno al futuro

0
—/haw(x, t) = H(x, t)¥(x, t)

applicazioni:

>

>
>
| 2
| 2

eccitazione elettromagnetica

urto

car-parrinello

ricerca alternativa dello stato fondamentale

calcolo degli stati eccitati




stazionarieta

H(x,t) = H(x)
H(x)px(x) = Ei¢w(x)

soluzioni stazionare:
Y(x,t =0) = ¢x(x)
Y(x, t) = 5y (x)
—ihaatd; = —ih%w = Exp = HY




soluzione generale

e sostituendo
—/hz ak(t)ox = Zak(f)H¢k = Z akExdk

ak(t) = ak(t = 0)e’Ekt/h

=" a(t = 0)e /Mg (x)
k




applicazioni

> TDHF
> TDDFT
> EOMCC










