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Hartreeho-Fockova metoda



Problém 1 (Hůla)

Napište Hartreeho-Fockovy rovnice pro atom helia, kdy budete předpokládat 𝜑1 Ԧ𝑟, 𝜉 = 𝜑(Ԧ𝑟)𝛼(𝜉) a 

𝜑2 Ԧ𝑟, 𝜉 = 𝜑(Ԧ𝑟)𝛽(𝜉). (Návod: 𝛼 +1/2 = 1, 𝛼 −1/2 = 0, 𝛽 +1/2 = 0 a 𝛽 −1/2 = 1.) 

Problém 2

Ukažte, že Slaterovy determinanty jsou pro funkce 𝜑𝑘 a 𝜑𝑘 z přednášky (fyzikálně) ekvivalentní.

Návod: 
• využijte vztahů známých z lineární algebry: |det𝐔| = |det𝐔+| = 1 (⇒ det𝐔 = 𝑒𝑖𝛼),
• případně uvažujte reálný případ: |det𝐐| = |det𝐐T| = 1 (⇒ det𝐐 = ±1),

• det 𝐀𝐁 = det𝐀 det𝐁.


