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Aufgabe 30: Vielteilchen-Wellenfunktion im Kastenpotential (miindlich, 10 Punkte)

Betrachten Sie erneut das System aus Aufgabe 28, im Singulett-Zustand (Parazustand), nunmehr mit
repulsiver Kontaktwechselwirkung

Vz—i—)\é(a:l—xg), A>0.
Fiir den Ansatz
1To) = [91)™ [1)® |XSing)
fiir den Grundzustand haben Sie in Aufgabe 28 bereits die Energie berechnet.

Erweitern Sie nun den Ansatz zu

|\Ij> = |lIlRaum> |XSing> mit YRaum ($1, x2) = a (1:1) Y1 («732) + by (1'1) o (xQ) >

also um eine ,angeregte Konfiguration*, in der beide Teilchen in einem hoheren Einteilchenzustand

vorliegen (Bem.: Die Anregung nur eines Teilchens erweist sich als uninteressant).

a) [1P] Ist das vorgeschlagene WURaum (71, z2) zuldssig? Welche Bedingung miissen a, b erfiillen,
damit |¥) normiert ist? Ist |¥) eine Slater-Determinante?

b) [6P] Bestimmen Sie den Erwartungswert (¥|H|¥) der Energie und optimieren Sie diesen bzgl.
a und b, wobei |¥) normiert sein soll. Beschrinken Sie sich der Einfachheit halber auf kleine
Werte von A und b.

c) [1P] p(z1, £2) = |[YRaum (1, z2)|? ist die Aufenthaltswahrscheinlichkeitsdichte. Fiir 1 =
deutet sie an, mit welcher Wahrscheinlichkeit beide Teilchen am gleichen Ort zu finden sind.
Skizzieren Sie p (z1, x2 = x1) fiir A =0 und fiir A > 0.

d) [2P] Vergleichen Sie Ihre Ergebnisse aus b) mit den FErgebnissen der Stérungstheorie
(Energiekorrektur in 1. und 2. Ordnung). Nehmen Sie dazu den urspriinglichen Parazustand
|Wo) als Ausgangspunkt und betrachten Sie als Anregungszustand nur ]w2>(1) |1h2) (@) |XSing)-

Aufgabe 31: Hartree-Fock-N&herung fiir Helium (schriftlich, 10 Punkte)

Betrachten Sie das Helium-Atom mit dem Hamiltonoperator

=2 =2 7 2 7 2 2 1
g=f P ¢ _Z¢ L ° -
2m  2m  Admegry Admegre  Ameg |71 — 7o

mit der Spin-Triplett-Wellenfunktion aus zwei Orbitalen 1, 2
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wobel (p;|¢;) = di; gilt.



a) [4P] Bestimmen Sie den Energieerwartungswert (i|H|¢) in Ortsdarstellung und identifizieren
Sie Hartree- und Fock-Anteil.

b) [3P] Berechnen Sie die Energiekorrektur durch den Hartree-Anteil. Verwenden Sie als
Orbital-Wellenfunktionen:
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c¢) [3P] Was ergibt sich analog zu b) fiir die Energiekorrektur durch den Fock-Anteil?



