Operatorok Slater determindansok ko6zo6tti matrixelemei

Ebben a fejezetben az egy- és kételektron operdtorok métrix elemeit szamoljuk ki Slater determindnsok
kozott.
Tekintsiink egy fiiggetlen N elektron rendszert, amelynek Hamilton operatora

FI:Zh(i)

alakd. Léttuk, hogy ebben az esetben a H-nak a Pauli elvet is kielégité sajatallapota a h (7) ortonormalt
sajatfiiggvényeibol (11 1,...) dll6 Slater determindns
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A determindnsban tetszoleges N fiiggvény lehet. Valasszunk ki az 6sszes lehetséges fiiggvény koziil N darabot.
Ezeket fogjuk referencia allapotoknak nevezni. A szdmoldsokban rendszerint azt az N egyrészecske dllapotot
vélasztjak, ami a legmélyebb N elektron energidt adja. Cseréljiink ki a referencia dllapotok koziil egyet egy
nem referencia dllapotra. Az igy kapott Slater determindnst egyszeresen gerjesztett,
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ha két referencia dllapotot cseréliink ki akkor kétszeresen gerjesztett determindnsnak
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stb. nevezziik.
A kovetkezOkben egy- és kételektron operdtorok métrixelemeit szamitjuk ki Slater determindnsok kozott.

Atfedési integralok

1. Két Slater determinédns skaldr szorzata
(P|v) =1 (1)

(v w) = % / ST (1) Pa (1 (x1) 95 (%2) by (x)” (2)
D (1P Py (4 (x1) 3 (X2) by (X)) dX1..dX (3)
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Ha két olyan n-szeres fiiggvényszorzat integréljat szamoljuk amelyikben az argumentumok kiilonboznek
akkor az egyrészecske fiiggvények ortogonalitdsa miatt nulldt kapunk. Amennyiben a szozatban szerepl6
azonos fliggvények argumentumai is megegyeznek az integral egyet ad.
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2. Kiilonboz6 determinansok

(Ul ey) = 0 (6)
(W wife) = 0 (7)



Egyelektron operatorok
Egyelektron operatorok
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O1=73 h(m) (8)

madtrixelemeit szdmoljuk ki ebben a szakaszban egymadshoz viszonyitva gerjesztetlen, egyszeresen és tobb-
szorosen gerjesztett Slater determindnsok kozott
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Kételektron operatorok

Kételektron operatorok
N
0, = Z v (m,n) (12)

m,n=1
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madtrixelemeit szamoljuk ki ebben a szakaszban egymadshoz viszonyitva gerjesztetlen egyszeresen, kétszeresen
és tobbszorosen gerjesztett Slater determindnsok kozott. A leggyakrabban eléfordulé kételektron operdtor a
Coulomb koélcsonhatéds operétora, ahol

v(m,n) = 7|I‘m 1_ ol = #
A miétrixelemek:
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Kételektron integralok szimmetridja

Egy altalanos kételektron integral Coulomb kélesonhatds esetén:

i) = (i3 | -1 = [0 @)0] @) v v @) diae
Ez az integrél valtozatlan marad, ha az integraldsi valtozdkat felcseréljiik, azaz
Gilkt) = [ 07 ()6 @) v 6 @) dia:
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A masik nyilvdnval6 szimmetria a
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