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Abgabe: bis Dienstag 16.06.2009 10:15 Uhr in der Vorlesung.

Aufgabe 16 (10 Punkte): Hartree-Fock Faktorisierung
Zeigen Sie die Hartree-Fock Faktorisierung fiir fermionische Opertoren af, a:

tr(afala, a,,p(t) = tr(ala,,p(t))tr(ala, p(t)) — tr(ala, p(t))tr(ala,,p(t)) (1)
unter der Annahme das zu jeder Zeit die Dichtematrix als generalisierter kanonischer statistischer

Operator von Einteilchenobservablen dargestellt werden kann (Erklarung in Ubung):
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wobei die Matrix \;; hermitisch ist (3_,; /\ija;raj sind Observablen).

Dazu:

(1) Fiihren Sie die unitére Matrix ¢ ein, die die Matrix A diagonalisiert: Ag;, = ¢pA¢* und trans-
formieren Sie die Operatoren

b; = Z bikak b = Z a0l
k k

in der Definition der Dichtematrix.
(2) Berechnen Sie
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unter Verwendung der Definition der Spur

fiir einen vollstdndigen Satz von Besetzungszahlen.
(3) Berechnen Sie analog zu (2) :
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tr(afa;p(t) =
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(4) Kombinieren Sie die Ergebnisse aus (3) und (4) um das Endergebnis Gl. (1) zu beweisen.

Bitte Riickseite beachten!—
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Aufgabe 17 (10 Punkte): Coulombwechselwirkung in zweiter Quantisierung

In dieser Aufgabe soll die Einfiihrung der Coulombwechselwirkung als typischer Zwei-Teilchenoperator
nachvollzogen werden.

Das Matrixelement der abgeschirmten Coulombwechselwirkung lautet:
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mit den Elektronenzustinden:
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Wobei k Wellenzahl- und r Ortsvektoren sind und sgf) der zugehdrige Spin. Zeigen Sie, dass fiir
ein endliches Volumen V:

s§j>>eiknf" mit i = 1,2.
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gilt.

Folgendes Vorgehen fiihrt zum Ziel:
1. Fiihren Sie im Integral einen konvergenzerzeugenden Faktor ein (~ e~ ).
2. Transformieren Sie zu Relativ- und Schwerpunktskoordinaten s=r — 1/, R = (r+r')/2.
3. [ d®R-Integral ausfiihren (ergibt V &k, ks kotky)-

4, fd3s—lntegral in (passende!) Kugelkoordinaten umschreiben und I6sen. Fertig!

Tipps:
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