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1 Introduccio

La funcié d’ona variacional del trié confinat assumim que és:

U(re, 0, Ths On1s Thas Oh2) = P(rh1, mh2)[c(on1) Blon2) — B(on)a(on2)] ¢(re)E(oe) (1)
amb,
O(rp1,7h2) = &(zn1, 2n2) Y(Th1, Th2, Yn1, Yn2)
d(2n1, 2n2) = N,cosk,zp1 cosk,zno
U(2h1, Th, Yn1,Yn2) = N1 coskyxpi coskyTpg cos kyyp1 cOS kyTpo e~ 4T g= 212 elf,:lfm
o(re) = Nccoskyx.coskyyecosk;z. (2)
r12 = V(@ — 742)2 + (Y1 — Yn2)?
1 = V(@h —2)? + (yn1 — ¥e)?
r2 = V(@n2 = 2)2 + (Yn2 — ve)?

i [a(op1)B(on2) — B(opt)a(onz)] la funcié d’espin singulet dels dos forats i ¥(o.) la funcié d’espin doblet de

Pelectrd (v o §). Amb tot aco, la part orbital de la funcié d’ona queda:

v = Ncoskzw, cos kyx1 cos kyxy cos kyye cos kyyy cos kyys cosk,z. cos b,z cos k. 2o F(rij)

F(Tij) — e Zriep—ZraePriz/(1+arz)

La funci6é Energia té tres variables E(Z, 3,a) = E(|p)). Per tant, trobar el minim de la funcié E(|p)) equival
a trobar el zero de la seua derivada |g(Z, 5, )). Anomenem H; ; = 0F/0i0j al Hessia. En seérie Taylor fins el
terme lineal tenim (Metode de Newton) |p) = |po) — Hy *|g0)-

Les primeres i segones derivades de I’energia variacional, anomenant ¥’ a la derivada logaritmica de ¥:

E, = 2[(ELY) — (EL (V)] (3)

ES.s

2[(ELW 5) — (E)(W ) + 2 [(ELW, W) — (B (W, 5)] — (W) B} — (W) L] +
(0,208 - (W Gk + (@, 5 - ) Gk (@




Que particularitzem:

SEy = (W) — (B ) 5)
SE = (Brw)) - (B (6)
3Eh = (ELUL)— (Bu)(TL) g
SEL, = 2[(Bu(Wy)) — (L)) — 200 By + (D) 0
2E5s = 2[EL(V)) — (Bu)(Wp)M)] - W) By + (L W) )
SRl = (LWL~ (B (W) +2 [(BL(WL)) — (E{(WL))] — 200 B+ (S w) (10)
SELs = 2[ELULWS) — (Br) (V)] — (W) B, — (W) E) +
(G W) — N + (G E W) — (S ) ()
SELa = 2[ELWLVL) — ()WL) — (W) B, — (V) B +
2wy — Oy w4 (T — (O (12)
SELy = (B — (Br) (W) +2 [(ELWiuh) — (Br)(W,wh)] — (W) ) — (W) B, +
(o W) = () + (G ) — () (13)

L’aparent falta de simetria en les equacions de segones derivades s’origina del fet que algunes de les derivades
logaritmiques de la funcié d’ona sén zero, cosa que elimina el calcul d’alguns termes. En particular trobem que:

Y, =W =Wl =0 =0.



Les mitjanes a calcular sén:

La nomenclatura de les variables en el programa soén:

energ

FZz EIFZ
Fbet ElFbet
Falp FElFalp
FZ2

Fbet2

F2alp

Falp2

FZFbet

FZFalp

F2alpbet

FalpFbet

EIFZ2
ElFbet2
FElFalp2
EIF ZFbet
EIFZFalp
FElFalpFbet

dEIZFZ
dElbet Fbet
dElalpFalp
dElbetFZ
dElZ Fbet
dElalpFZ
dElIZ Falp
dElbetFalp
dElalpFbet

Amb aquesta nomenclatura, les derivades a calcular sén:

derZ
derbet
deralp
der2ZZ
der2betbet
der2alpalp
der2Zbet
der2Zalp

der2alpbet

2% (EIFZ — energ * FZ)
2 % (ElFbet — energ * Fbet)

2 % (ElFalp — energ * Falp)

2% (2% (EIFZ2 — energ x FZ2) — 2+ FZ « derZ + dEIZFZ)

2% (2 % (BlFbet2 — energ * Fbet2) — 2 x Fbet x derbet + dElbet Fbet)

ElF2alp dElZ
FElF2alpbet dFElbet
dElalp

2 x (ElF2alp — energ x F2alp + 2  (ElFalp2 — energ x Falp2) — 2 * Falp x deralp + dElalpFalp)

2% (2% (BIFZFbet — energ + FZFbet) — FZ % derbet — Fbet x derZ + dElbetFZ — FZ « dElbet + dEIZFbet — Fbet x dELZ)
2% (2% (EIFZFalp — energ * FZFalp) — FZ % deralp — Falp * derZ + dElalpFZ — FZ % dElalp + dElZFalp — Falp * dELZ)

2 x (ElF2alpbet — energ * F2alpbet + 2  (ElFalpFbet — energ * FalpFbet) — Falp * derbet — Fbet x deralp

+dElbetFalp — Falp * dElbet + dElalpFbet — Fbet * dElalp)

(15)

(16)
an
(18)
(19)
(20)
(21)
(22)

(23)

(24)



