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» Die Dichte (n(X)) hangt nicht vom Ort X ab!

Das ergibt sich nicht von vornherein aus der Definition: {...) bezeichnet den
qguantenmechanischen Erwartungswert und nicht eine rdumliche Mittelung.

Die Wahrscheinlichkeit, ein (oder mehrere) Teilchen zu finden, ist also an
jedem Ort im Volumen V gleich groB3. Physikalisch war das natlrlich zu
erwarten, da es keine Wechselwirkungen und damit keine ausgezeichneten
Orte gibt.
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o< zur Wahrscheinlichkeit, ein Teilchen mit Spin s’ am Ort X’ zu finden,
wenn sich ein zweites Teilchen mit Spin s am Ort X befindet

> |P(X)) = ¥s(X)|do): Zustand, der sich aus dem Grundzustand ergibt,
wenn man am Ort X ein Teilchen mit Spin s entfernt.

= =

= gss’(x X) < é(})|ns’(}/)|¢fs()?)>
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«

Interpretation:
s#s': gss =1 = Die Teilchen sind unkorreliert.

/

s = &1 Aufenthaltswahrscheinlichkeit des zweiten Teilchens in der Nahe des

ersten unterdrlickt
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g (X —X') = 1 =g —5 (sma—acosa)2, a = Ke|X — X/|
«

Interpretation:

s#s': gss =1 = Die Teilchen sind unkorreliert.

s = s’ Aufenthaltswahrscheinlichkeit des zweiten Teilchens in der N&he des
ersten unterdrlickt

Ges (K-5")

a1

sina — acos o
~ 1 1
~(a— §a3) —a(l - Eaz) =

= Oss = O(az)

o’
3

= 0ss(0) =0 (Pauli-Prinzip)
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> Ziel:
Berechnung des Effekts der Coulomb-AbstoBung zwischen den Elektronen
im thermodynamischen Limes V — oo, N = oo, n = % = const.

» Problem:
Nicht nur die Gesamtenergie E, sondern auch die Energiedichte ¢ = % ist
divergent.

klassisches Beispiel: homogen geladene Kugel
ExRS VxR = cx R? (beifestgehaltener Ladungsdichte)
» physikalisch sinnvoller Ausweg:

Bette die Elektronen in einen positiven Ladungshintergrund ein
(z.B. lonengitter im Metall), so dass die Gesamtladung verschwindet.
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» Hamilton-Operator: H = Hg + Hy + He_
T T T

Elektronen Hintergrund Elektron-Hintergrund-WW

» technischer Trick:
Die Einzelbeitrage der drei Anteile sind nach wie vor divergent. Um sie
dennoch separat berechnen zu kdnnen, verwenden wir zunachst ein

e~ HI%i=%l

abgeschirmtes Coulomb-Potenzial ~ V(X; — X)) = giq; T=m

und bilden nach Aufsummation aller Terme den Limes y — 0.
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» Vereinfachung: homogene Ladungsverteilung: ny(X) = %, N=N,=Ny

12 (N\2 [ 3 3, e~ k¥
= Eq=36 () [ &x [ X S
—uz
_1g2 (N2 [ 8 3, 12N 4n
—ze(v)fdx/dz " 287V e
| S
21/ 4

2

= ey=B =122 ‘L—’; (divergent fir u — 0)
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N — ulF—Fa -
> He—p=—€ > [ dBxny(X) % Einteilchen-Operator
a=1 Tl

=—e? [ dBPxny(X) Y (|2 fl 7 |l>
ij

=& [ Pxnu(R) [ X S vl (R G
—_————
AR
= Eein = (¢|Hei—nlo) = —ezfd3xfd3x nH( ) n(x') €L

IX—x']

= klassische Coulomb-Energie mit n(X’) = (¢|A(X’)|$)
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e~ HIX—=Xal

N
> He—p=—€ > [ dBxny(X) S Einteilchen-Operator
a=1 «

=—e? [ dBPxny(X) Y (|2 fl 7 |l>
ij

= - [dPxmu(X) [ dx ’elf‘xx,x‘l X)X
——
AR")
= Eup = (¢|Her_n|@) = —e2fd3xfd3x nH( )n(i”)%
= klassische Coulomb-Energie mit n(X’) = (¢|A(X’)|$)

» homogene Dichteverteilungen: n(X) = ny = &

N 4
= Eg_y=-2Ey= —927 ng
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> Tel= Z om
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» G = 0-Beitrag zu Ve|:
Ve|,o = LV Z Z iz

= 21v ( )

R/

z;;(

Esaks

/ al?’,s’ aE,s

\7((7) I];+Ei,sa;%’fa
5/( k’(s

5,8’ a" aks)

04.02.2021 | Michael Buballa | 12



TECHNISCHE
UNIVERSITAT
DARMSTADT

= Varo = (0| Verolg) = 5 “=€ (N2 — N)

U2
fiir Zustande |$) mit wohldefinierter Teilchenzahl N, N|$) = N|¢)
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= Varo = (0| Verolg) = 5 “=€ (N2 — N)

U2
fiir Zustande |$) mit wohldefinierter Teilchenzahl N, N|$) = N|¢)
» Addiere Hintergrund-Beitrage:

N? 47 (1 1 1 2, 2
EH+Ee|_H+Ve|’0=627LTTQF(§—1+§—W)=—en?g
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= Veo = (6| Verol®) = 5 & (N — N)

fiir Zustande |$) mit wohldefinierter Teilchenzahl N, N|$) = N|¢)

» Addiere Hintergrund-Beitrage:

Ey + Eol- H+Ve|o—(-32’\’—4—”(7—1+%—i)=—e2ni—72r

2 2N
— Energie pro Teilchen: 1N(EH + Egi—py + Vo) = _92‘% Voo
Energiedichte: V(B + Eeipi + Verg) = —€2n £ Voo
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= Varo = (0| Verolg) = 5 “=€ (N2 — N)

12

fiir Zustande |$) mit wohldefinierter Teilchenzahl N, N|$) = N|¢)

» Addiere Hintergrund-Beitrage:

N? 47 (1 1 1 2, 2
EH+Ee|_H+Ve|’0=627?T£(§—1+§—W)=—en?g
. . v
— Energie pro Teilchen: g (En + Eoi—n + Vei0) = —€ 7 —%0
. v
Energiedichte: V(En + Eoi—pi + Verp) = —€%n 5—22 —0

(Dazu darf man den Limes ;¢ — 0 erst nach dem thermodynamischen Limes
V — oo bilden, wie wir es auch bei der Auswertung der Integrale gemacht
haben.)
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» Zwischenbilanz:

Die Hintergrundterme heben sich im thermodynamischen Limes gegen den
g = 0-Anteil im Elektron-Potenzial weg.
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» Zwischenbilanz:
Die Hintergrundterme heben sich im thermodynamischen Limes gegen den
g = 0-Anteil im Elektron-Potenzial weg.

— Betrachte im Folgenden nur die tbrigen Terme
(dabei kann auch p = 0 gesetzt werden):

H= Te| + \A/é

_ n2k2 t 1 ar e ot T
=2 T A dRs e 2 2 G & a0 % e s
K.s ’ Kk' s,8’ ! ’
G50
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» Zwischenbilanz:
Die Ijintergrundterme heben sich im thermodynamischen Limes gegen den
g = 0-Anteil im Elektron-Potenzial weg.

— Betrachte im Folgenden nur die tbrigen Terme
(dabei kann auch p = 0 gesetzt werden):

H= Te| + Ve/|

_ n2k2 t 1 ar e ot T
=2 o Bt av 2 g Ba 0 %s s
K.s Kk' s,8’ ! ’
G50

> weiteres Ziel:  stérungstheoretische Auswertung von H
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