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Aufgabe 6: Self-Consistent Field (SCF) Schema
Betrachten Sie zwei Elektronen in einer Dimension mit Koordinaten r1 und r2 in der Hartree Näherung.
Der effektive Ein-Teilchen-Hamiltonoperator sei gegeben durch
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Die Elektronen seien in ihrem Grundzustand.

a) Lösen Sie das Problem selbstkonsistent mit Hilfe eines numerischen Programms. Als Anfangswert
für die Dichte n(0) am Ursprung soll die Lösung für zwei unabhängige Elektronen im Potential
eines harmonischen Oszillators genommen werden:
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Hinweis: Die Wellenfunktion eines harmonischen Oszillators im Grundzustand ist gegeben durch
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Wie viele Iterationen braucht man, bis der Quotient |(n(j+1)(0) − n(j)(0))|/n(j)(0) kleiner als
ε = 10−5 ist? Hilft eine Mischungsverfahren, um die Konvergenz zu beschleunigen?

b) Lösen Sie das Problem analytisch.

Hinweis: Zur Vereinfachung, benutzen Sie dimensionslose Variablen mit ~ = 1, m = 1 und ω0 = 3.


