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In der vorliegenden Arbeit wird eine Verallgemeine-
rung der von Macke vorgeschlagenen Variationsmethode
im Falle eines kugelsymmetrischen dulleren Potentials
angegeben. Macke geht bekanntlich von der Rirzschen
Methode aus und nihert die Einteilcheneigenfunktionen
mit solchen Variationsansitzen an, bei denen die Ortho-
gonalititsbedingungen automatisch erfiillt sind!. Bei
sehr grofler Teilchenzahl eignet sich das Verfahren auch
zur Begriindung der Tuomas—Fermi-Theorie, mit ent-
sprechender Umsicht kann es aber auch bei kleiner
Teilchenzahl angewendet werden > 3.

Den ortabhingigen Teil der Einteilcheneigenfunktio-
nen nehmen wir in folgender Form an

i) = | Rt () Yiimi (9. 9) ()

wo Ry;i; die radiale Eigenfunktion und Yy;»; die Ku-
gelflichenfunktion im i-ten Zustand bezeichnet. Wir
schreiben Ni; fiir die Anzahl der besetzten Zustdnde mit
der Nebenquantenzahl /; und machen zwecks anndhern-
der Bestimmung der Energie sowie der Ru;/; radialen
Eigenfunktionen folgende Variationsansétze

Ruiii= wi(r) @uilyn(r)],
t

1
/¥

r

[ wi dr=yi;(r)

o
wo f wPdr=Ny;,
0 ]

und n;=0,1,2,...
ist, und die Funktionen ¢,;(y) im Bereich 0 <y <1
ein reelles Orthogonalsystem bilden, d. h. es ist
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Es 1Bt sich leicht nachweisen, daf} bei der Erfiillung
obiger Bedingungen die Funktionen w;(r) orthonor-
miert sind.

Die zweckmiflige Wahl der Funktionen ¢,; bildet
eine wichtige Aufgabe. In der vorliegenden Arbeit wird
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NOTIZEN

folgendes orthogonales Funktionensystem beniitzt:

=1, wenn n;=0,

n;#0 ist.

©ni (Y1)

=V2cos(niy;), wenn

Bei der Wahl des obigen Systems ¢,; verursacht eine
ausreichende analytische Approximation der Funktio-
nen uy; in der Ndhe des Origos und bei hohen r-Werten
keine besondere Schwierigkeiten; im Falle von ein und
zwei Teilchen gelangt man zu den Ergebnissen des
Harrreeschen Verfahrens.

Es sei hervorgehoben, dafl in der obigen Annihe-
rung die Funktionen R,;;; nicht als die Approximation

der Hartreeschen radialen Einteilcheneigenfunktionen
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Rsh.l],l,. betrachtet werden konnen. Die aus den Ein-

teilcheneigenfunktionen (1) aufgebaute Determinante
gibt hingegen eine Approximation der Eigenfunktion
des Gesamtsystems. Zum Abschlull bemerken wir, daf}
bei geniigend hoher Teilchenzahl die Approximation

siamtlicher Funktionen R;l},.ll)i mit einer linearen Kom-
bination der Funktionen R,;;; moglich ist.

Zur Bestimmung der Funktionen u;; wird die direkte
Variationsmethode angewendet. Die auftretenden In-
tegrale konnen im Falle einer einfachen ersten Nihe-
rung auf analytischem, im Falle von hoheren Ndherun-
gen auf numerischem Wege bestimmt werden.

Um die Zahl der zu variierenden Funktionen zu ver-
ringern, konnen wir folgende Nebenbedingung ein-
fithren
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wo [, die maximale Nebenquantenzahl bezeichnet. Im
wesentlichen werden also dann zwei Funktionen (u,
und u,) variiert. Wenn auler Gl (2) auch die Erfiil-
lung der Bedingung u%/Ny=u2/N; gefordert wird,
gelangt man im allgemeinen zu falschen Ergebnissen
wegen der schlechten Naherung der Eigenfunktionen
mit der Nebenquantenzahl /; =0 in der Ndhe des Origos.

Die Methode wurde fiir das Ar-Atom erprobt.
Die resultierende radiale Dichte der Elektronen weist
Oszillationen auf, ihr Ablauf kann besonders in der
Néhe der ersten zwei Maxima als zufriedenstellend be-
trachtet werden. In der angewandten hdchsten Néhe-
rung haben wir fiir die Energie des Ar-Atoms den
Wert —503,6 e2/a, erhalten, der mit dem halbempiri-
schen Wert —525,36 e*/a, gut iibereinstimmt. Uber
Details der Berechnungen werden wir in einer spéteren
Arbeit berichten.
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