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� E0[ρ]0

E[ρ] = TS[ρ] + Vne[ρ] + J [ρ] + EXC [ρ]

mit EXC [ρ] = (T − TS) + (Vee − J),
F9�:>G
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ĥKSφi = εiφi. F9�:@G

��� �O��
.� 6
��
�����#����#)���#A������ ĥKS ��� �
�� ��� ��� A������
��� �
��
����� 6����
� ��� �
��� �O��
.�� ����
�� Veff ��������0 *������
��� ���
����� ��� A��
��� ��� ��� ���������� ��� 2���������
� ���!
�
*
��0

ĥKS = −1

2
∇2 + Veff(r)

mit Veff = VNe(r) +

∫
ρ(r2)

|r1 − r2|dr2 + VXC(r).
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��� ����
�� VXC 
� F9�:;G 
� ���  ���
��������
��� ��� ��������#�������#

��������
� EXC ���� ��� 6���������
��� ρ ��7�
��0

VXC(r) =
δEXC [ρ]

δρ(r)
. F9�:CG
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.� ����
�� Veff ���� ��� &������#���� J F9�::G ��� ���
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���� $������ ���� ����� 6�*
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��� )�� .��
���
�����
����� ���1��� *������

 �� $������� ���� ���� �
 �������
��� �
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���� 'G �
�� �
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���� ��� α# ��� β#6�������� �1���
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��
*
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� %������������	�������'#����� D ���� (�) D �������
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���� ρα ��� ρβ ���
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α# ��� β#A��
���� �������� �
��0

ρ = ρα + ρβ

mit ρσ =
∑

i

|φiσ(r)|2, σ = α, β.
F9�:?G

�〈φi|φj〉 = δij mit δij =

⎧⎨
⎩1 i = j

0 i �= j
�
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