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При численном решении дифференциального уравнения в частных производных 
большое значение имеет выбор равномерной или неравномерной сетки. Этот выбор су
щественно зависит от размера исследуемой системы. Построение сетки при решении 
уравнения Кона-Шема для атомов или молекул начинается с определения их харак
терного размера. В настоящем докладе для исследования эффективного размера атома 
решалась сферически симметричная задача для атома аргона [1,2]:

1 d2un>l(r) (1(1 +  1) Z(r)\
~ 2  d r 2 +  ---------- — J '  u^ r )  =  En>lUn>l(r) (1)

с граничными условиями un, Д0) =  0,un , z(rat) =  0. Для аргона Z (0) =  18, Z (rat) =  1
Здесь и далее используется атомная система единиц, расстояния измеряются в ра

диусах Бора, а энергии - в Ha (для удобства мы переводим их в эВ). Были рассмотрены 
rat =  12.07060,12.54991,12.93152,13.32473,17.97832, 24.25718

В докладе приводятся графики наиболее протяженной функции — 3р-функции арго
на и эффективного заряда Z(r). Если нанести на один график все эффективные заряды, 
самосогласованные для различных rat, то все графики визуально совпадают. Аналогич
но совпадают и графики u3;1(r). Поэтому, чтобы увидеть получившуюся разницу, при
шлось построить графики разности функций u3;1(r), вычисленных для rat =  12.07060, 
и для оставшихся rat. Аналогично построены графики разности эффективных зарядов 
Z (r), самосогласованных для rat =  12.07060.

Учитывая, что получившиеся разности очень малы по величине, можно считать, что 
rat =  12.07060 является характерным размером атома аргона и далее использовать в 
расчетах именно эту величину.
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