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Metoda variacije in metoda Hartreeja-Focka, B1

NAVODILO

Variacijsko določi energijo osnovnega stanja atoma 6Li. Pri nastavku za poskusno funkcijo upoštevaj rezultat
naloge A1 in zasenčenje elektrona v 2s1.

REŠITEV

Imamo tri elektrone: dva v 1s orbitali in enega v 2s orbitali. Hamiltonjan je potem oblike:
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HHe je Hamiltonjan iz naloge A1 za 4He.

Variacijski nastavek je oblike:
|ψ >= |100 >1 |100 >2 |0, 0 > |200 >3, kjer
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Z ‘ senčeni naboj za elektrone med orbitalama 1s ter 2s in je naš parameter,
a Bohrov radij,
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(| ↑↓> −| ↓↑>) pa predstavlja spinski del valovne fukcije za elektrona v 1s orbitali.

Variacijski princip:

Vemo, da vedno velja: E0 ≤ <ψ|H|ψ>
<ψ|ψ> , kjer je E0 energija osnovnega stanja.

Mi pa imamo seveda energijo odvisno od nekega parametra µ oz. E(µ) = <ψ(µ)|H|ψ(µ)>
<ψ(µ)|ψ(µ)> . Tako funkcijo minimizi-

ramo. Če je v µ0 minimum energije, potem dobimo zgornjo mejo za energijo osnovnega stanja, ki ga ǐsčemo oz.
E0 ≤ E(µ0).

Iz naloge A1 vemo:
< ψ|HHe|ψ > = −2Ry(−Z∗2 + 2ZZ∗ − 5
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2a = 13, 6eV (v enotah glede na Hamiltonjan),
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Torej moramo izračunati le še:
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kjer smo integrirali po celem prostoru in upoštevali, da je
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Ko vse skupaj sestavimo skupaj in upoštevamo še Z∗ = Z − 5
16 , dobimo:
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Ta rezultat variiramo po Z ‘ in poǐsčemo minimum, ki je enak: Z ‘
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Torej za energijo osnovnega stanja dobimo:
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Vemo, da je za Li Z = 3, tako da je E0 ∼ −200eV .
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