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对超越平均场波函数进行变分的方法研究
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根据量子力学，原子核能谱及波函数应通过求解薛定谔方程得到。对于轻核，这容易做到
。但对于中重核，满空间壳模型计算异常困难，人们只能采用近似方法给出近似波函数。显然
，平均场近似最简单，可描述整个核区。但所得近似解与哈密顿量精确解差距较大。为此，人
们基于平均场，发展了各种形式的超越平均场方法，以改善波函数的近似性。超越平均场波函数形式
多样，可通过投影方法，生成坐标法，以及组态相互作用等方法获得。这些波函数形式的构建并不难，
但难点在于：在给定的超越平均场波函数形式下，如何获得最优化的波函数。即对超越平均场波函数
进行变分，使之尽可能接近壳模型精确解。

近年来，我们一直致力于研究如何通过变分，得到最优化的超越平均场波函数。最近,我们利用数学上
的柯西交错定理，首次严格证明了对于某一量子体系中的任意能级，近似值总是高于精确值这一普遍
现象。而在一般量子力学教科书中，这一结论只针对基态而言。基于这一新认识，我们提出了新的变
分算法，实现了超越平均场波函数的进一步充分优化。在实际应用中，我们选取投影波函数，并对其
充分优化（即投影后变分）。计算表明，该方法可以给出很好的壳模型近
似。此外，我们还将投影波函数进行较大幅度简化，使得投影后变分方法能够轻松计算任意高自旋态。
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