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ritorno al futuro

−iℏ ∂
∂tψ(x , t) = H(x , t)ψ(x , t)

applicazioni:
▶ eccitazione elettromagnetica
▶ urto
▶ car-parrinello
▶ ricerca alternativa dello stato fondamentale
▶ calcolo degli stati eccitati



stazionarietà

H(x , t) ≡ H(x)
H(x)ϕk(x) = Eiϕk(x)

soluzioni stazionare:

ψ(x , t = 0) = ϕk(x)
ψ(x , t) = eiEk t/ℏϕk(x)

−iℏ ∂
∂tψ = −iℏ iEk

ℏ
ψ = Ekψ = Hψ



soluzione generale

ψ(x , t) =
∑

k
ak(t)ϕk(x)

ψ(x , t = 0) =
∑

k
ak(t = 0)ϕk

e sostituendo

−iℏ
∑

k
ȧk(t)ϕk =

∑
k

ak(t)Hϕk =
∑

k
akEkϕk

ak(t) = ak(t = 0)eiEk t/ℏ

ψ(x , t) =
∑

k
ak(t = 0)eiEk t/ℏϕk(x)



applicazioni

▶ TDHF
▶ TDDFT
▶ EOMCC






