
 

Hartree Näherung Teil II

letzter Versuch

Separation des ID Problems in 2 1B Probleme

113 Hamilton operatoren
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Radhoc Wahl der ReferentWellenfunktionen
4 R und 414 die die Wellenfunktion
im jeweils anderen Freiheitsgrad approximieren



Jetzt Optimale Wahl der Funktionen
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Hartree Näherung

optimale separable Wellenfunktion
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simultane Lösung der beiden Eigenwert
gleichungen
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nichtlineares Eigenwertproblem
da YR in CH und yr in CH eingeht

Energieeigenwert E in beiden Gleichungen
identisch



Numerische Berechnung eines selbstkonsisten
Satzes von Eigenfunktionen yr r und 4RIR
self Constistent field KF

1 Ansatz für StartWellenfunktionen
4AM TR R für i 0

2 Bestimmung der AD Hamilton operatoren
mean field Operatoren für gegebenes
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3 Lösung der linearen Eigenwertgleichungen
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Die Eigenzustände zum gewünschten
Eigenwert geben den nächsten Satz
von verbesserten Wellenfunktionen

yft k und y R
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