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Адекватное решение некоторых важных задач современного молекулярного 
моделирования  невозможно без анализа ангармонических колебательных 
состояний молекул. При этом требуется подробная информация об уровнях энергии 
и о волновых функциях этих состояний для весьма сложных многоатомных 
молекул. К таким задачам относятся расчеты интенсивностей и вероятностей 
переходов между ангармоническими энергетическими уровнями колеблющейся 
молекулы, определение геометрии молекулы по данным о рассеянии электронов на 
молекуле, прямое вычисление вероятностей химических и фотохимических 
превращений органических молекул. 

Однако ни в одной из опубликованных работ по ангармонизму  не приведено 
явного аналитического, графического или табличного представления колебательной 
волновой функции для ангармонического колебания хотя бы одной конкретной 
многоатомной молекулы. Этот факт не случаен. Дело в том, что получение 
информации о виде такой волновой функции невозможно без привлечения всей 
мощи такой современной вычислительной техники, как суперкомпьютеры, 
современных информационно-вычислительных технологий, которыми авторы ранее 
опубликованных работ не располагали. 

В работе описан новый модельный подход к получению полного решения 
ангармонической колебательной задачи для многоатомных молекул. Предлагается 
задавать модельные потенциалы многоатомных молекул  как свободную смесь 
гармонических и ангармонических функций естественных колебательных 
координат, затем переходить к нормальным координатам и в них численными 
методами решения одномерного уравнения Шредингера находить ангармонические 
частоты и волновые функции колебательных состояний. Обсуждаются физические 
и химические проблемы, в решении которых предложенный подход может 
оказаться более удобным, чем громоздкий в вычислительном отношении 
вариационный метод. 

Подробное описание техники интегрирования уравнения Шредингера для 
стационарных состояний ангармонического движения частицы в одномерной 
потенциальной яме сложного профиля дано в специальной работе, опубликованной 
в данной сессии конференции ИВТН. 
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