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΁فیزی ِ دانش�کده�ی ‐ اصفهان ِ صنعتͬ�ی ِ دانش�گاه

ال΄ترونͬ ساختار ‐۴ سری تمرین

١٣٩۴ فروردین ٣٠ ی΋شنبه

شد: خواهد زیر صورت به ͳتبادل انرژی مقدار LDA تقریب در که دهید نشان .١
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مرج΄:

Density Functional Theory... By Yang and Parr (section 6.1)

آورید: بدست ρ(r) به نسبت را زیر ͳتابع وردش .٢

T [ρ(r)] =
1

8

∫
∇ρ(r) · ∇ρ(r)

ρ(r)
dr

بΎیرید: نظر در زیر تبهΎن موج توابع با را زیر تبهΎن حالت Έی .٣

|ψ0,i〉 i = 1, .., q

گرفت: نظر در سیستم پایه حالت موج تابع عنوان به توان ͳم نیز را توابع این از ͳخط ترکیب هر که دانیم ͳم

|ψ0〉 =
q∑

i=1

di|ψ0,i〉,
q∑

i=1

|di|2 = 1

شود: ͳم تعریف زیر صورت به که ͳالΎچ برای توان ͳنم ͳکل صورت به که دهید نشان

ρ(r) =

q∑
i=1

ciρi(r) , ci = c∗i ,

q∑
i=1

ci = 1

کرد. پیدا ͳخارج پتانسیل ( ρi(r) = 〈ψ0,i|ψ0,i〉 (که

مرج΄:

Density Functional Theory... By Engel (pp. 22)



کرد: عمل چنین توان ͳم کان‐شم معادلات آوردن بدست برای .۴

گیریم: ͳم نظر در زیر صورت به برهم΋نش بدون سیستم ای ذره تک توابع روی بر را مسئله قید ابتدا

∫
φi(x)

∗φj(x)dx.

کمیت کردن کمینه با توان ͳم که دهید نشان قید این به توجه با سپس و دهید توضیح را انتخاب این دلیل ابتدا
آورد: بدست را کان‐شم معادلات زیر

Ω[φi] = E[ρ]−
N∑
i

N∑
j

εij

∫
φi(x)

∗φj(x)dx

مرج΄:

Density Functional Theory... By Yang and Parr (section 7.2)

است: برقرار زیر ناتساوی که دهید نشان .۵

Ts[ρ0] = 〈Φ0|T̂ |Φ0〉 ≤ 〈Ψ0|T̂ |Ψ0〉

حالت موج تابع Ψ0 و م�ͳآید بدست کان‐شم ذره�ای تک توابع از که دترمینان‐اسلیتری Φ0 معادله این در که
است. پایه
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