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14. Hartree-Fock fiir kalte Atome 1+1+2+1+1=6 Punkte

Wir betrachten zwei Spin-1/2 Atome in einer durch Laserstrahlen erzeugten optischen Falle.
Einfachheitshalber betrachten wir nur eine Dimension und approximieren das Potential der Falle
sowie die—i.d.R. kompliziertere—Wechselwirkung der Atome als parabolisch. Der Hamiltonope-
rator in dimensionslosen Einheiten lautet dann:

1 1 U
H = S(~Ary +13) + S (-An +18) + (11 —12)? (1)

Das System sei soweit abgekiihlt, dass wir uns auf den Grundzustand beschranken kénnen. Durch
Zerlegung in Relativ- und Schwerpunktkoordinaten léft sich das Problem exakt 16sen mit Grund-

zustandsenergie E = 3(1+ /1 + 2U).

a) Bilden Sie den Hartree-Fock-Ansatz ¥(ry,r2) = v2A[p(r1)|1)10(r2)]1)2]. Warum?

b) Wie lautet fiir dieses Problem die Hartree-Fock-Gleichung?

c) Losen Sie die Hartree-Fock-Gleichung mit einem geeigneten Ansatz fiir ¢(r).

d) Berechnen Sie die Hartree-Fock-Energie.

e) Vergleichen Sie die Hartree-Fock-Energie und die exakte Energie bis zur 2. Ordnung in U.

15. Normierungsfaktor fiir Bosonen 2 Punkte

Bestimmen Sie den Normierungsfaktor ¢ fiir die Besetzungszahlbasisfunktionen im Falle von
Bosonen, d.h.
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mit geeignetem ¢, so dass (n},nh...|n1,ne,...,) = Oty Onlymy -+ -



16. Nickelat-Supraleiter 1+1+1+2+2="7 Punkte

Dieses Jahr wurde der neuartige Nickelat-Supraleiter Ndg gSrg.oNiOs gefunden. Entscheidend fiir
die Supraleitung scheinen dabei die Elektronen in den Ni d-Orbitalen zu sein. Von diesen spielt
insbesondere das Ni 2% — y? Orbital [im folgenden t,2_,2(r) = ¢1(r)] und evtl. auch das Ni
322 — r2-Orbital [h,2(r) = 12(r)] eine Rolle. Diese sind natiirlich noch um den Spinanteil | 1),
| 4) zu ergénzen. Wir wollen hier nur einen einzigen Ni-Gitterplatz und auch nur diese beiden
Orbitale betrachten. Den Hamilton-Operator konnen wir in 2. Quantisierung schreiben als

H = A2010610+UZ CipCin€ wcliﬁLZ — Jogo 010010650/620

—J Z ciTCwCi/ici’T +J' Z ciTCiici’ici’T : (3)
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Hierbei bezeichnet c; (CIU) den Vernichtungs-(Erzeugungs)-Operator fiir ein Elektron in Orbital

1 mit Spin o.

a) Driicken Sie alle Zweiteilchenterme durch Integrale der Coulomb-Wechselwirkung mit den
Orbitalen v;(r) aus. Dafiir ist es evtl. sinnvoll, die Zweiteilchenterme unter Verwendung der
fermionischen Kommutationsrelationen zunéchst in die normalgeordnete Form zu bringen
(d.h. alle Erzeugungsoperatoren stehen links von den Vernichtungsoperatoren).

b) Welche der Wechselwirkungen U, U’, J, J' wird am groften (am kleinsten) sein? Interpretie-
ren Sie den Einteilchenterm A und die Zweiteilchenterme physikalisch.

c¢) Warum ist J = J’, wenn H = H* (d.h. kein Magnetfeld)?

d) Zeigen Sie mit Hilfe der ferrmomschen Kommutationsrelationen, dass H mit dem Gesamt-
Spin-z-Operator Sz = £ Y, ( CirCit — L ¢;;) kommutiert (k= 1).

e) Geben Sie die Eigenenergien deb Hamiltonians fiir zwei Elektronen an. Hierfiir kénnen Sie
Basisfunktionen der Form cT ¢;»/|0) bilden und den Hamilton-Operator als Matrix in dieser
Basis darstellen. Die Informatlon aus d) kann hierfiir hilfreich sein.
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Hlnwelb Fermionische Antikommutationsrelationen: {cZ o Citgr } = € r T+ €y Cig
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{sz Cirgt } = {Czoacz gt } =0.
Es sind viele Kommutatoren zu berechnen. Nachdem Sie dies bei einigen im Detail gemacht
und das Prinzip verstanden haben, sollten Sie versuchen, sich eine effiz iente Berechnung und

Schreibweise anzueignen.

Frohe Weihnachten und viel Erfolg im Neuen Jahr!



