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Gegeben sei ein quantenmechanisches  N-Tei lchen-System mi t  dem Hami l ton-  

operator ~ 0  = ~-- + ~/~ , 

worin 3-  und ~ die 0peratoren der kinetischen bzw. der potentiellen Energie 
sind. Die Schr5dingergleichung mit ~ o  liefere die Grundzustandsenergie E o mit 
der Eigenfunktion ~v(r). r steht repri~sentativ ffir die 0rtskoordinaten tier 57 Teil- 
chen. Fiir den mit ~#(r) gebildeten Erwartungswert yon ~f0 gilt dann 

<~f0> -- <~-> + <r = Eo.  

Wird das System einer Stbrung (~ unterworfen, 

~ = ~ 0 + o ,  

so 1~$t sich die Grundzustandsenergie des gestSrten Systems unter Verwendung 
der Funktion ~v(r) n/~herungsweise angeben, 

<~>  = <~o> + <o> = < J >  + <r + <o>. 

Die auf diesem Wege gewonnenen Energieausdriicke sind jedoeh im allgemeinen 
nicht in 1Jbereinstimmung mit dem Virialsatz [4]: 

2 <Y> # <~.g~ab~ (Or + 0)>. 

(~bereinstimmung mit dem Virialsatz -- bei gleichzeitiger Verbesserung der be- 
rechneten Grundzustandsenergie -- kann man jedoch dutch eine optimale Koor- 
dinatenstreekung erreiehen, indem man den Erwartungswert yon ~ nieht mit 

~f(r) sondern mit einer Funktion yJ~- ~ 2 ~v(~) bestimmt, 

und <~f>, beziiglich U minimisiert [1], 

<~f>, -- O. 

Es sol1 hier der allgemeine Fall betrachtet  werden, da$ ~ eine homogene Funk- 
tion yore Grade - i  in den Abst~nden tier Teilchen yon einem gemeinsamen Zen- 
trum ist, A 

und der St6roperator (~ sieh darstellen l~$t dutch 
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mi t  0n,~ = 

~ bedeu te t  da r in  den  A b s t a n d  zwischen dem Zen t rum des unges tSr ten  Sys tems  
und  de r / c - t en  Potent ia lquel le .  I n  diesem Fal lc  wird  der  E rwar tungswer t  von gP, 

gebi ldet  m i t  y:(~), 

n k 
3 N  

U n t e r  Verwendung  yon  W~ --- ~ ~ -  ~f(r~) hingegen erhi~lt m a n  

n 

mi t  

Dabe i  is t  zu beachten ,  da~ in ((~n,~ (@~)) als Folge  der  K oord ina t e ns t r e c kung  
~ k  nur  in der  K o m b i n a t i o n  ~ . U  auf t r i t t .  

Minimis ierung yon  ( g F ~ ,  beziiglich U f i ihr t  au f  die Bedingungsgle ichung* 

2~o (#--) § i~oi-~ (~/~ § ~ ~ 0  ~ - ~  u ((~n,~ (~)~ -+- e~ ~ ~ ' = 0.  

Mit Ri icks ich t  au f  
( j . ~  = i . E  0 2E 0 

erg ib t  sich da raus  ffir den Fal l ,  dal~ die StSrenergie klein gegenfiber der  Energie  
des unges tSr ten  Sys tems  ist,  

Bei  En twiek lung  bis zu Gliedern ers ten  Grades  in ~IE o erh~l t  m a n  d a m i t  schlie~lich 

;g~},~ = Eo + ~ 5 ;e . ,~ (e~)) + 
n ]r 

I n  diesem al lgemeinen Ausd ruck  sind die yon  LSWDIN [2] sowie von Pl~]~vss und 
SCttMIDTIt:E [3] angegebenen  F o r m e l n  als Spezialfal le (@ : 0 bzw. i = n : l )  ent-  
hal ten.  

* Unter Beachtung yon 

' [ 1' r 'gr~b r ] r _ ~ i  ~ - n - ~ . g r o b ! )  t ] r _ ~ [ ~  
erkennt man ]eicht, dal~ diese Bedingungsgleichung den Virialsatz des gest5rten Systems erffillt. 
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