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

ال΄ترونͬ ساختار ‐۵ سری تمرین

١٣٩۴ فروردین ٣٠ ی΋شنبه

از ρ ͳیعن ͳالΎچ بر علاوه اثبات این در کنید. اثبات ͳمغناطیس سیستم Έی برای را هونبرگ‐کان اول قضیه .١
کنید. استفاده نیز ،m ،ͳمغناطیس ͳالΎچ

Density Functional Theory: An advanced course by Engel (section 2.5)

ͳیعن Janak قضیه .٢

∂E

∂θi
= εi

است. اربیتال آن ویژمقدار εi و� کان‐شم اربیتال امین i اشغال عدد بالا معادله در θi کنید. اثبات را

Density Functional Theory... By Yang and Parr (pp. 171)

گیریم: ͳم نظر در E[ρ] انرژی ͳتابع برای زیر صورت به که لاگرانژ ضریب که دهید نشان .٣

∂

∂ρ

{
E[ρ]− µL(

∫
ρ(r)dr−N)

}
= 0

است: ی΋سان کنیم ͳم تعریف زیر صورت به که شیمیایی پتانسیل با

µ =
∂E

∂N
(N)

٠ بین پارامتر این مقدار کرد. کنترول λ پارامتر با را ها ال΋ترون بین برهم΋نش قدرت توانیم ͳم کنید فرض .۴
تعریف زیر صورت به را Fλ[ρ] ͳتابع اگر کند. تغییر تواند ͳم کامل برهم΋نش ͳیعن ١ و برهم΋نش بدون ͳیعن

کنیم:

Fλ[ρ] = min
Ψ→ρ

〈Ψ|T̂ + λÛee|Ψ〉 = 〈Ψλ
ρ |T̂ + λÛee|Ψλ

ρ〉

کند): ͳنم تغییر پایه حالت ͳالΎچ کند ͳم تغییر λ ͳوقت اینکه شرط (به که دهید نشان

∂Fλ[ρ]

∂λ
= 〈Ψλ

ρ |Ûee|Ψλ
ρ〉



Density Functional Theory... By Yang and Parr (pp. 188)
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