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Equation de Schrédinger

Je suis I'équation différentielle fondamentale
de la physique quantique

HY = E¥



Equation de Schrédinger

HY = E¥

Je suis la fonction d’onde électronique
(inconnue dans I’équation)
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Fonction d’onde électronique

Y = \P(Xl, V15<15 X925 V25305 <o o9 Xpps Vs ZN)
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Coordonnées cartésiennes Coordonnées cartésiennes Coordonnées cartésiennes
du premier électron du second électron du Niéme électron



Equation de Schrédinger

HY = E¥

Je suis un opérateur différentiel connu
(je transforme la fonction d’onde)
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Equation de Schrédinger
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Equation de Schrédinger

Je dérive deux fois la fonction d’'onde
par rapport aux coordonnées du premier électron
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Equation de Schrédinger

, > Energie cinétique du premier électron
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Equation de Schrédinger

1 [ 9% N 0° N 0*
2\ ox7 dy; 0z

Idem pour le second électron
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Equation de Schrédinger
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Equation de Schrédinger

noyaux T
A

A \/(Xl—XA)2 + (1 =Y? + (71—-2Zy)?

N

Attraction du premier électron par les noyaux
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Equation de Schrédinger

Numéro atomique
du noyau A

noyaux T
A

A \/(Xl—XA)2 + (1 =Y? + (71—-2Zy)?
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Equation de Schrédinger

noyaux T
A

A \/(Xl — X2+ () = V)2 + (2 — Z4)?

\

Coordonnées cartésiennes du noyau A
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Equation de Schrédinger

noyaux T noyaux T
A A

A \/ (c=X)? + (V= Y0)? + (21— 2Zy)? A \/ (C=X4)? + (= Yy)? + (5o—Zy)?

\

Idem pour le second électron
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Equation de Schrédinger

noyaux T noyaux T
A A

A \/(XI_XA)2 + (1 =Y? + (71—2Zy)? A \/(x2_XA)2 + (=Y )? + (2—2y)?

\

noyaux F
A

T =X+ Oy YaP + (=2
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Equation de Schrédinger

noyaux T noyaux T
A A

A \/ (c=X)? + (V= Y0)? + (21— 2Zy)? A \/ (C=X4)? + (= Yy)? + (5o—Zy)?

\

noyaux T
A

T =X+ Oy YaP + (=2

1 |
+ o=y  Répulsion entre les

\/ () — 002+ (v — m)? + (2 — 2)? deux premiers électrons
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Equation de Schrédinger

noyaux T noyaux T
A A

A \/ (c=X)? + (V= Y0)? + (21— 2Zy)? A \/ (C=X4)? + (= Yy)? + (5o—Zy)?

\

noyaux F
A

T =X+ Oy YaP + (=2

\

1 s .
+ + ... | X G A multiplier & Ia

\/ () — 02+ (= »m)? + (2 — 2)? } fonction d’onde
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Equation de Schrédinger

HY = Ex V¥

¥

Fonction d’onde inchangee !
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Equation de Schrédinger

Je suis I'énergie des électrons
(inconnue dans I’équation)

HY = EX ¥
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Calcul numérique de solutions approchées

W = WX, V15205 %95 V25 25«5 Xns Vs Z)

~ (pl(xla yla Zl) X 402()(:2, y29 Z2) X ... X (pN(xNa yNa ZN)

’;

W

Traitement “séparé” de chaque électron
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Calcul numérique de solutions approchées

W = W0xp, Vi 205 X0 Va5 205 -5 Xpis Yivs Z)

~ (pl(xla yla Zl) X q02(x29 y29 ZZ) X ... X (pN(xNa yNa ZN)

|

Fonction d’onde du premier électron
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Calcul numérique de solutions approchées

W = W0xp, Vi 205 X0 Va5 205 -5 Xpis Yivs Z)

~ (pl(xla yla Zl) X q02(x29 y29 ZZ) X ... X (pN(xNa yNa ZN)

|

Fonction d’onde du premier électron

|

“orbitale ¢,”
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Calcul numérique de solutions approchées

W = WX, V15205 %95 V25 25«5 Xns Vs Z)

~ (pl(xla )’19 Zl) X @2()(:2, y29 Zz) X ... X qﬂN(XNa yNa ZN)

|

Fonction d’onde du second électron

|

“orbitale ¢,”
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Calcul numérique de solutions approchées

W = W0xp, Vi 205 X0 Va5 205 -5 Xpis Yivs Z)

~ (pl(xla yla Zl) X q02(x29 y29 Zz) X ... X (pN(xNa yNa ZN)

W

Traitement “séparé” de chaque électron™

*Méthode Hartree-Fock, théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT).
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Calcul numérique de solutions approchées

W = WX, V15205 %95 V25 25«5 Xns Vs Z)

~ l//(-xpylea-xz,yzaZZ) X )((""XN’yN’ Z]\7)

Fonction d’onde
a deux électrons
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Calcul numérique de solutions approchées

W = WX, V15205 %95 V25 25«5 Xns Vs Z)

X

4 )
l//(xlayleaxz,yzaZZ) X )((""XN’yN’ZN)
& _ J

Theorie de I'imbrication quantique
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