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Проблемы связанных состояний трехчастичных систем занимают особое место в 

квантовой механике. Даже в нерелятивистском бесспиновом приближении их трудно 
изучать, и, как правило, они не позволяют получить аналитическое решение, 
характерное для задачи двух тел. Изучение энергетических спектров мезомолекул 
представляет интерес в связи с явлением мюонного катализа реакций ядерного синтеза. 
Расчет различных энергетических уровней мезомолекул позволяет прогнозировать 
скорость реакций их образования [1]. 

В рамках стохастического вариационного метода [2, 3] написан компьютерный 
код для решения уравнения Шредингера в системе MATLAB. Пробная волновая 
функция системы в таком подходе имеет следующий вид: 

 

 
 
Энергия основного состояния может быть найдена как наименьшее собственное 

значение обобщенной задачи на собственные значения вида 
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В качестве базисных функций удобно выбрать гауссов базис: 

 
 
Такой выбор базиса позволяет аналитически рассчитать матричные элементы 

гамильтониана.  В этом подходе матрица вариационных параметров генерируется 
случайным образом. В компьютерную программу введены матричные элементы 
нормировки волновой функции и гамильтониана для основного и возбужденных 
состояний. Программа позволяет не только находить значения энергии связанного 
состояния и сверхтонкой структуры, но и выполнять циклы уточнения, которые 
повышают точность ранее рассчитанных энергий.  

В результате численного расчета получены значения сверхтонкой структуры для 
молекул мюонного лития и гелия. Результаты хорошо согласуются с [4-5]. 
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