Plik zawiera kilka zadah majacych utatwi¢ opanowanie materiatu wymaganego na dru-
gim kolokwium (23.01.2017). Na piagtkowych zajeciach (20.01.2017) dokoricze DFT
(zreszta docelowo ma to przyspieszyé przerobienie przez Was drugiego zadania), po
czym mozemy zrobié¢ konsultacje i oméwi¢ ponizsze zadania.



Zadanie 1.

ZADANIE 1. . . R
Troche gimnastyki z wyznacznikami Slatera. Ponizej przyjete oznaczenia: O1 = Zf\’ h(i), h(7)
— operator 1-elektronowy dziatajacy na i-ty elektron, |1o) = |x1X2) — jakis wyznacznik Slatera,

|1bf) — |%o), w ktérym zastapiono spinorbital x1 przez xs, |1brf‘21> — jak poprzednio, ale dodatkowo
zamieniono tez x2 na X4, {a|h|b) — uproszczona konwencja zapisu catki (Xa |h|xb)-

Pokaz, ze (16| O1 [12) = (1]h3).
Pokaz, ze (173]01[9i3) = (3[h|3) + (4]hl4).
Pokaz, ze (40|01 |¢35) = 0.

UWAGA: Wszystkie spinorbitale s3 s ortonormalne.



Zadanie 2.

ZADANIE 2.
WyprowadZ réwnania Kohna-Shama ({— %A + U+ Deout + Dze }Xa = €aXa) Metoda mnoznikéw
nieoznaczonych Lagrange’a. Jest to ukfad réwnan na najbardziej optymalne orbitale Kohna-Shama

Xa-
Wyjdz od funkgji:
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Jako wiezy przyjmij ortonormalno$é orbitali (jak w Hartree-Focku). Ponadto:
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Zadanie 3.

ZADANIE 3.
Wsréd poprawek relatywistycznych do energii pozioméw energetycznych w atomach i czasteczkach
stosunkowo prosta do policzenia jest poprawka do energii kinetycznej. Ma ona postaé: Hy,n =

54 . N .
— 8nf3c2 , gdzie: p = —ihV . — operator pedu, m. = 1[a.u.] — masa elektronu, ¢ = 137.[a.u] —
‘e

szybkos¢ swiatfa w prézni. Policz poprawke (pierwszego rzedu) relatywistyczna do energii kinetycznej
atomu wodoru w stanie podstawowym. Potraktuj Hy;, jako zaburzenie. Uktadem niezaburzonym
jest po prostu atom wodoru — nierelatywistyczny, z nieruchomym jadrem, z funkcja falowa o =
—r
=
Kilka wskazéwek:

(a) Operator p* mozna rozbi¢ na iloczyn p2p2.

(b) Jednym $? mozna zadziataé na bra (w lewo), drugim na ket (w prawo).
52
(c) Alternatywnie mozna tez skorzystaé z faktu, ze E(?) |4(0)) = (;£— — 1) [0y,

Zme

(d) Czyli da sie sprowadzi¢ problem do catek, ktére juz liczylismy.

Pawet Czachorowski. Zezwalam na dowolne wykorzystanie niniejszego pliku.



