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Abgabe: Di. 31.01.2017 um 8.15 Uhr, Beginn der Vorlesung]!
Bei den schriftlichen Ausarbeitungen werden ausfiihrliche Kommentare zum Vorgehen erwartet.
Dafiir gibt es auch Punkte! Die Abgabe soll in Dreiergruppen erfolgen.

Aufgabe 18 (20 Punkte): Homogenes Elektronengas

In der Vorlesung wurden die Hartree-Fock-Gleichungen zur Beschreibung eines Mehrelektronen-
systems im Potential Viken (1) vorgestellt:

Eaalr) = <—hQA + Viken (r)> Pa(r)
47r€o Z/d3 /W “palr)

5 ,wﬁ(r’)@ﬁ(r) ,
gdmw,msﬁ /d r j‘ﬂa(r)

4meg |r

- L . :
Es seien nun ebene Wellen wie folgt definiert: ¢y, (r) = —Ve’ka'r. Die Zustdnde seien durch das

Indexpaar a = (kq,ms, ) definiert, wobei k der Wellenzahlvektor der ebenen Welle ist und mg,
die Spinquantenzahl. Betrachten Sie das Problem fiir T'= 0.

1. Betrachten Sie zuerst ein freies System mit N Elektronen ohne Coulombwechselwirkungen
im Grundzustand. Welche Zustdnde sind besetzt? Argumentieren Sie, dass eine Fermikante
mit |k| < kp existiert.

N
a) Zeigen Sie, dass die Fermikante durch kr = (372n)!/3 gegeben ist, wobei n = — die
\%
Elektronendichte im Volumen V sei.

(b) Bestimmen Sie die kinetische Energie ¥ eines freien Elektrons (also ohne Betrachtung
der Coulombanteile) im Zustand a = (k, my).

2. Im sogenannten Jellium-Modell wird ein konstantes, gleichmaBig verteiltes Kernpotential an-
. 2
genommen: Ve (r) = —=Vp mit V) = n47r5 Vy=0. Berechnen Sie die Hartree-Fock Energien
€y flir dieses Modell in dem Sie die ebenen Wellen ¢, einsetzen. Man erhilt:
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Zeigen Sie zuerst, dass der direkte Term nicht von k abhdngt und daher durch das Einteil-
chenpotential —Vj aufgehoben wird. Bestimmen Sie dann den Austauschterm.

3. Geben Sie die mittlere kinetische Energie und mittlere Austauschenergie im gesamten System
an.

4. Diskutieren Sie unter Verwendung des Ergebnisses fiir die gesamte mittlere Energie, warum
sich ein Bindungszustand fiir eine bestimmte Elektronendichte einstellt.
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Tipps:
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e Nutzen Sie ¢ >y, & 507 i <hor d°k

1 /
e Falls hilfreich, verwenden Sie [ mdx = ﬁ In !Zfz,‘
-1

e Ein Weg fiihrt iiber die Zerlegung des Coulombpotentials in Fourierkomponenten V(s) =
%Zq Vs, Fiir V(s) = é erhdlt man V, = ‘;—g wenn ¢ # 0 und Vp = [, d3sé wenn
q=0.



