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attraverso il principio variazionale

= (VIH|V) — p({V]V) — 1)
(VIH|V) = Z<¢m’h’¢m + Z Sm(x1)Pn(x2)|g|dm(x1)Pn(x2))
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attraverso il principio variazionale

L= (¢mlhlom)+
+ ) OmbnlgldmPn) — > (Ombn|glPndm)

m<n m<n

+ 3" Am((Om|dm) — 1)




se solo non ci fossero interazioni fra gli elettroni!

L= ¢mlblém) + 3 An(($mlbm) — 1)
oL
a6,

= h|¢n> + )‘n‘¢n> =0




coniugare o non coniugare, non € un problema

una variabile complessa o due variabili?

of(Ix?) _ of(Ix[* _ of(Ix])

ox*  O|x|? J|x|?
Ix>  Ox*x
ox*  Ox*

possiamo vedere x*, x come una trasformazione lineare delle
variabili cartesiane del piano complesso:

x = a+ib a = —XEX*
Xt = a—ib b = xX

d|x|? B d(a® + b?) P 8|x|2@ 8]x|2%
da Oa 7T 9x* Da Ox Oa

un test:




se solo non ci fossero interazioni fra gli elettroni!

L= bmlblom) + 3 Am((Smlom) — 1)
oL
ooy,

= h|¢n) + An|dn) =0
invece,

= Z<¢m|h|¢m>+
i1 2 3 (émlgimbn) ~ (Gmlglnim)
—i—Z)\ ¢m|¢m - )




iterazione




iterazione

f(y) = ay
f(y) =ay +y?
Yo

f(y1) = ay1 + yiyo
f(y2) = ay2 + yay1




hartree-fock

= Z<¢m|h|¢m>+
+ 1Z(«w&")|g,r|¢>m<zb(n")> (g1 bm))
+Z/\ ¢m‘¢m - )

(h+ K+ G)dn = Andn




