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Aufgabe 19: Elektronendichte in zweiter Quantisierung (3 Punkte)

Der Operator der Elektronendichte lautet

pr) = Z(S(r — ).

(N sei die Teilchenzahl und V' das Volumen.) Die elektronischen Blochzusténde vy (r) = uy(r)ek™
mit gitterperiodischem wuy(r) vereinfachen sich im Jellium-Modell (der Einfluss des Gitters auf

die Elektronen wird als homogener Hintergrund angenommen) zu ebenen Wellen, ¢y (r) = el\/kvr
Nutzen Sie dies aus, um p(r) mit dem Formalismus der zweiten Quantisierung zu
~ 1 1 iqr
p) = 3 al s oe
k,q,0
umzuformen. Was gilt fiir die Fourierkomponenten pq?
Aufgabe 20: Strukturfaktor et al. (8 Punkte)

a) Dichtekorrelation
Nutzen Sie die Ergebnisse aus Aufgabe 19, um die Dichtekorrelation

1
Glr.t) = [ (pla’ = v, 0)p(x"0)
auf die Form
1 iqr
G(r,t) = NV (Pap—q(t))e

zu bringen. Welche Bedeutung hat G(r,t)?

b) Paarverteilungsfunktion
Die Paarverteilungsfunktion g(r) ist definiert durch

G(r,0) =4(r) + gg(r) .



Nutzen Sie die Definitionen von Dichtekorrelation und Elektronendichte, um

vV i#]
= > (5(r +14(0) — r;(0)))

4,J

9(r)
zu verifizieren. Was bedeutet g(r) physikalisch?

c¢) Strukturfaktoren
Dynamischer und statischer Strukturfaktor sind definiert als

S(qaw)E/d?’r/ dt G(r, t)e'ar—1

bzw.

S(q) = /oo dw S(q,w).

Beweisen Sie die Relationen

Saw) = [ dte pap-alt).

S(a) = 2NW(/)q/)q>-

d) Dynamischer Strukturfaktor bei 7'=0
Zeigen Sie, dass fir T' = 0 gilt:

2 E, — F
Staw) = 3 S [ iE 5 (w - 222

Dabei sind {|E,)} die Eigenzustinde des Hamilton-Operators und |Ey) beschreibt den Grundzu-
stand.
Hinweis: Benutzen Sie das Ergebnis von Teilaufgabe c¢) und die Heisenbergdarstellung fiir p_q(%).

Aufgabe 21: Graphische Darstellung und Diskussion (4 Punkte)

1. Nutzen Sie die (angegebenen) Ergebnisse aus Aufgabe 20, um mit den exakten Eigenzustédnden
des Sommerfeld-Modells den statischen Strukturfaktor S(q) bei 7' = 0 zu bestimmen und skizzie-
ren Sie die g-Abhéngigkeit.
Hinweis:
A q 3 7
&k 0(kp — k)0(kr — |k = —0(kr — 5) | K} — SakF +— ] .
[ @hthn — 00the — i+ al) = otke - ) (5 - Gkt + %)
2. Berechnen Sie ebenso die statische Paarverteilungsfunktion g(r). Skizzieren und diskutieren Sie
die r-Abhéngigkeit.



