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1 ÛÊê
ö� ý�¤ø ý�ú±þÂÖ� ø üó�Ú� üã��� �þÂÑ÷

üó�Ú� üã��� �þÂÑ÷ 1-1ñÀõ ×þ ßµª�¢ �� ùÂ�èø üØ�µ�� ,üØ�÷�Øõ ,üª�ã�¤� ,ý¤�µ¡�¨ ¥� Ýä� ¢��õ Ýúõ «��¡ ¥� ý¤��Æ�Ýµ÷��î ý�úªø¤ ö��õ ¤¢ .Àª�� üõ ü��� Ç�� Û��ì Ýû ø �±¨�½õ Û��ì Ýû ü÷øÂµØó� ¤�µ¡�¨ °¨��õ�Æþ�Öõ ¤¢ ñ�Ú� ù¢�õ ×þ��ê ¤¢ �û �þÂÑ÷ ßþÂ� ¢Â�¤�î Â�¥� üØþ 1 üó�Ú� üã��� �þÂÑ÷ ,¢���õ üØ�÷�Øõý¤�ÿ� ßþ� ×Þî �� .Àª�� üõ k:p üó�µ¡� �þÂÑ÷ ø �ó¤�î ´÷�õ ��µ÷��î ,í�ê ýÂ�¤�û Â�Ñ÷ üþ�úªø¤ ��ß��ã� ü÷øÂµØó� üó�Ú�¥� ÓÜµ¿õ ý�û üã��� ¥� ù¢�Ôµ¨� �� ü÷øÂµØó� Å� ÝµÆ�¨ �þ�� ´ó�� «��¡ ��Þ�Ó�¬�� ×þ �� ü÷øÂµØó� Å� ÝµÆ�¨ ùÀ�»�� Ó�¬�� 2 Ýª- ßû�î ´ê��û¤ ¥� ù¢�Ôµ¨� �� ��Þ® .¢�ª üõ�þÂÑ÷ ßþ� Û�ó¢ ß�Þû �� .¢¤�¢ ��±¨�½õ ý¥�¨ ù¢�¨ ¤¢ üþ��Æ� ÇÖ÷ �î ¢�ª üõ ÛþÀ±� ù¤£ ×� ù¢�¨¢¤��õ ¥� ý¤��Æ� ¤¢ ø Àþ� üõ ¤�Þª �� ¢��õ�÷�÷ ø ��Î¨ ,�û¤�Ü� üõ�µ÷��î ��±¨�½õ Â·î� ý��±õ ù¥øÂõ�Ûõ�î Ó�¬�� ý�Â� ö� ¥� ù¢�Ôµ¨� ¤¢ ü��ØÈõ ¥��û ñ�� ßþ� �� .¢¤�¢ ü�Â¹� ¸þ�µ÷ �� ü��¡ ¤��Æ� Õ��Î�Density Funtional Theory1Kohn-Sham2



3ý�úÞµÆ�¨ ,Åó�ø ¤¢ ö�ø ýøÂ�÷ «�¡ ¤�Î� ø üó�Øó�õ ý�û Ç�ØÞûÂ� Â�Ñ÷ ¢¤��õ ¥� üÌã� Õ�ì¢ øßþ� ��óø� Ý�û�Ôõ �� ù���î üû�Ú÷ �� ÛÊê ßþ� ¤¢ . ℄1[¢¤�¢ ¢��ø ý�Â÷� é�ð �±¨�½õ ø ý�ì �µÆ±Þûüã��� üêÂãõ �� Å³¨ .Ýþ¤ø� üõ ´¨À� �¤ ý� ù¤£ ×� ü÷�µÜ�õ�û ,Ýª- ßû�î ´ê��û¤ üêÂãõ ø �þÂÑ÷üõ ùÀª Âî£ ��ØÈõ âê¤ ý�Â� �û üã��� �ã¨�� �� �õ�¢� ¤¢ ø Ý��î üõ ù¤�ª� �ú÷� Éì��÷ �� ¸þ�¤ ý�û.´¡�À÷� Ý�û��¡�þÂÑ÷ ßþ� ý�¤ø ý�úªø¤ �� �¤Áð üû�Ú÷ ��÷ �úµ÷� ¤¢ .Ýþ¥�¢Â�ßû�î- ïÂ±�û�û ý�þ�Ìì 1-1-1´ó�� �î ¢¥�¨ üõ ö�È÷ÂÏ�¡ ö� ß�óø� �î ´¨� ùÀª ��� ü¨�¨� ��Ìì ø¢ Â� üó�Ú� üã��� �þÂÑ÷ ù¢�ó�ª�µÆ��ø üþ�Ìê �Êµ¿õ �¨ �ú�� �� �î ü÷øÂµØó� üó�Ú� Í¨�� �µØþ ¤�Î� ü÷øÂµØó� Å� ÝµÆ�¨ ×þ �þ��3 �� üþ�Ìê �Êµ¿õ 3N �� ��õ â��� ¥� ù¢�Ôµ¨� üðÀ�»�� ,��Ìì ßþ� �Î¨���. ¢�ª üõ ß��ã� ´¨�Û·õ ö�õ¥ �� �µÆ��ø ¢¤��õ �� Ý�Þã� Û��ì ��Ìì ßþ� ß��»Þû .¢�ª üõ ÛþÀ±� öøÂµØó� üó�Ú� �Êµ¿õÓþÂã� �� �ø¢ ��Ìì .Àª�� üõ ��÷ �µ¿�Ú÷� Â� ���� Ó�¬�� ý�Â� ö�õ¥ �� �µÆ��ø üó�Ú� üã��� �þÂÑ÷üã��� ßþ� ,���õ¥ ´ó�� Õ�ì¢ ü÷øÂµØó� üó�Ú� �î À�î üõ ��±�� ÝµÆ�¨ Ûî ý�Â� ý�Â÷� üã��� ×þñ�ÞÈ÷�ú� ý�Â÷� üã��� ×þ ü÷øÂµØó� Å� ÝµÆ�¨ Âû ý�Â� ÂÚþ¢ �¤�±ä �� .¢Âî Àû��¡ ���Þî �¤ ý�Â÷�ý�Â÷� üã��� ßþ� .´¨� ÝµÆ�¨ ���õ¥ ´ó�� ý�Â÷� ö� ���Þî �î ´¨� ¢���õ ü÷øÂµØó� üó�Ú� °Æ� Â�: ´ª�÷ Âþ¥ ÛØª �� ö��� üõ �¤E[n℄ = T [n℄ + Z d3rVext(r) +Eint[n℄ (1-1)ø ü�¤�¡ ö�À�õ �� öøÂµØó� Ç�ØÞûÂ� , üÈ±�� ý�Â÷� Ýú¨ °��Â� �� ��¨ ø �ø¢ , ñø� ��Þ� �î�î ´¨� üê�î ù��¿ó¢ ü÷øÂµØó� ÝµÆ�¨ Û� ý�Â� �ø¢ ��Ìì Õ±Ï .À�µÆû öøÂµØó� -öøÂµØó� Ç�ØÞûÂ�ý�Â÷� �� Ý��î ���Þî üó�Ú� �� ´±Æ÷ �¤ ý�Â÷� üã��� Å³¨ ø ù¢�¢ ¤�Âì ë�ê �Î��¤ ¤¢ �¤ ü�¤�¡ Û�Æ÷�µ�üµ��¤ ¤��Æ� ©ø¤ ü÷øÂµØó� Å� ý�úÞµÆ�¨ Ó�¬�� ý�Â� ßþ�Â���� .Àþ� ´¨À� �þ�� ´ó�� üó�Ú� ø��Þ� ùÀ��î Ó�¬�� ö���ä �� �þ�� ��� üó�Ú� �Àµ�� �þÂÑ÷ ßþ� ¤¢ .Àû¢üõ ���¤� ü÷�µÜ�õ�û Û� ý�Â�¢��ø ßþ� �� �õ� .¢�ªüõ Û¬�� �ø¢ Û¬� ¤¢ ö� ��Â¿µ¨� ©ø¤ Å³¨ ø ¢�ª üõ üêÂãõ ÝµÆ�¨«��¡¤¢ öøÂµØó�-öøÂµØó� Ç�ØÞûÂ� ø üÈ±�� ý�úþ�Â÷� ö¢�� �µ¡��ª�÷ �þÂÑ÷ ßþ� öÀª üÜÞä üÜ¬� â÷�õ.¢¢Âðüõ ���¤� Ýúõ ßþ� Û� ¤�Øû�¤ ßþÂ� Ýúõ Àã� Ç¿� ¤¢ �î ´¨� ë�ê �Î��¤



4 Ýª- ßû�î ´ê��û¤ 2-1-1ý¥�¨ ù¢��� ý�Â� üû�¤ ø À÷¢�Þ÷ üÆþ�÷¥� � �÷�À�Þª�û ü±ó�ì ¤¢ �¤ �ó�Æõ 1965 ñ�¨ ¤¢ Ýªø ßû�î�¤ üØÞî üÈ�ØÞûÂ� öøÀ� ü÷øÂµØó� Å� ÝµÆ�¨ ×þ ö�Èþ� .À÷¢�¢ ���¤� üó�Ú� üã��� �þÂÑ÷ üÜÞäö�ÆØþ n(r) ü÷øÂµØó� ¤�� üó�Ú� ÝµÆ�¨ø¢ Âû �î ¯Âª ßþ� �� À÷¢Âî üãì�ø üÈ�ØÞûÂ� ÝµÆ�¨ ßþ�Úþ��Ç�ØÞûÂ� Ýû �� Í¨�µõ Û�Æ÷�µ� ×þ Í¨�� üØÞî ÝµÆ�¨ ßþ� ��¤£ . ℄2, 3[À�ª�� �µª�¢ ���õ¥ ´ó�� ¤¢ßû�î ü÷�µÜ�õ�û ¢�� Ý�û��¡ ¤¢�ì ßþ�Â���� .À�µÆû üþ��ø¢ �úÈ�ØÞûÂ� üãì�ø ÝµÆ�¨ ¤¢ �Ø÷� ñ�� À��îüõ�� ö¢�� ù¤£ ×� Âê �� üØÞî ÝµÆ�¨ ü÷�µÜ�õ�û ÂÚÜÞä .Ý��î ×�ØÔ� ù¤£ ×� ý�û Ç¿� �� �¤ Ýª-: ¢�ª üõ �¬�¡ Âþ¥ ÛØªEks = Tks +Eext +Eee (2-1)Ç�ØÞûÂ� Eee ø ü�¤�¡ Û�Æ÷�µ� �� ��¤£ Ç�î ÝûÂ� ø üÈ±�� ý�Â÷� Ýú¨ °��Â� �� Eext ø Tks�î.´ª�÷ Âþ¥ ÛØª �� ö���üõ �¤ Eext ø Tks ��Þ� .´¨� Â��õ Û�Æ÷�µ� ÕþÂÏ ¥� ÂÚþÀØþ �� �ú÷øÂµØó�Tks = ~22mXi jO�ij2 (3-1).À�µÆû üÈ�ØÞûÂ� Â�è ÝµÆ�¨ ý�ú÷øÂµØó� ��õ â���� �û� øEext = Z d3rVext(r)n(r) (4-1)üÚ µÆ ± Þ û ü ó¢� ± � ×�� î ¼ �½Ê � ø ýÂ �¤� û ý�Â ÷� â Þ� ¥� ö�� � ü õ �¤ Eee ü� ã þ Â ¡� � Ü Þ�×�¨�î �ÜÞ� ¤¢ �î ´¨� üõ�µ÷��î ý�úÈ�ØÞûÂ� ùÀ��î Ó�¬�� Ex .¢¤ø� ´¨À� Eee = EH + Ex:¢�ªüõ �µª�÷ Âþ¥ �¤�±ä �� Ýª-ßû�î üØÞî ÝµÆ�¨ ý�Â÷� �¤�¬ ßþ� ¤¢ .´¨� ùÀÈ÷ à�½ó ýÂ�¤�ûEks = ~22mXi jr�ij2 + Z d3rVext(r)n(r) + 12e2 Z d3rd3r0n(r)n(r0)jr � r0j +Ex[n(r)℄ (5-1):¢�ªüõ ö��� Âþ¥ �¤�Ê� üÚµÆ±Þû üó¢�±� �ÜÞ� üØÞî ø üÜ¬� ÝµÆ�¨ ý�Â÷� �Æþ�Öõ ��Ex = (T � Tks) + (Eee �EH) (6-1)�� öøÂµØó�-öøÂµØó� Ç�ØÞûÂ� Û®�Ô� ß��»Þû ø üØÞî ø üãì�ø ÝµÆ�¨ üÈ±�� ý�Â÷� Û®�Ô� ßþ�Â����üØ��î Ç¿� �ÜÞ� ßþ� �î ´¨� Âî£ �� �¥� .À�û¢üõ ÛØª �¤ üÚµÆ±Þû üó¢�±� �ÜÞ� , ýÂ�¤�û ý�Â÷�



5��¤£ ¢�Àã� ö¢�� ´��� À�ì �� ���� �� .´Æ�÷ ��Üãõ ��÷ ö� Õ�ì¢ ÛØª �î Àû¢üõ Û�ØÈ� �¤ Ûî ý�Â÷� ¥�:ÝþÂ�ðüõ ©¢¤ø ö� ý�Â÷� üã��� ¥� Ýª-ßû�î ü÷�µÜ�õ�û ö¢¤ø� ´¨À� ý�Â� ,��õ â���� Àõ�ã� øÆÆ��i �Eks � � Z n(r)d3r� = 0 (7-1):¢�� Àû��¡ Âþ¥ ÛØª �� üØÞî ÝµÆ�¨ ý�Â÷� ý�Â� ë�ê �ó¢�ãõ ��Þ� ¥� ýÂ�ð ©¢¤ø ¸þ�µ÷ÆTksÆ��i = ÆÆ��i ( ~22mXk < �kjr2j�k >) = h22mr2�i (8-1):Ý��î üõ ù¢�Ôµ¨� ý�ùÂ�¹÷¥ ýÂ�ð ÕµÈõ ¥� À�ª�� üõ üó�Ú� ¥� üã��� ý�Â÷� ��Þ� ��Ö� ö��ÆÆ��i = ÆnÆ��i ÆÆn = ÆÆ��i  Xk ��k�k! ÆÆn = �i ÆÆn (9-1):Ýþ¤�¢ ü�¤�¡ Û�Æ÷�µ� ø ýÂ�¤�û ý�Â÷� ý�Â� ßþ�Â����ÆÆ��i (Eext+EH) = �i ÆÆn(Eext+EH) = �i(r)�Vext(r) + e2 Z n(r0) dr0(jr � r0j)� = �i(r) (Vext(r) + VH(r))(10-1):üÚµÆ±Þû-üó¢�±� ý�Â÷� ý�Â� øÆÆ��i (Ex[n(r)℄) = �i(r)ÆExÆn = �i(r)Vx(r) (11-1)�� ´±Æ÷ Vx = ÆEx=Æn �Ï��Âõ ý�Â÷� üã��� ©¢¤ø ¥� üÚµÆ±Þû-üó¢�±� Û�Æ÷�µ� �î Ý����üõ�µ¨¢ 7-1 ý�Î��¤ ¤¢ 11-1 ø 10-1 ,8-1 ¸þ�µ÷ ü�þ�Úþ�� �� .Àþ�üõ ´¨À� ü÷øÂµØó� üó�Ú�:À�þ�üõ ´¨À� Âþ¥ �¤�¬ �� Ýª-ßû�î ýù¤£×� ��¢�ãõ h22mr2 + Vext(r) + VH(r) + Vx(r)! �i(r) = � �i(r) (12-1):¢�ªüõ ��Â¿µ¨� �¤�¬ ßþÀ� Ýª-ßû�î ù¤£ ×� ü÷�µÜ�õ�û �Áó øHks = h22mr2 + Vext(r) + VH(r) + Vx(r) (13-1)



6

.Àþ�üõ ´¨À� �(r) ¤¢ ý�Â÷� üó�Ú� ¥� ýÂ�ð ñ�ÂÚµ÷� �� LDA üã®�õ ý�Â÷� ��Þ� :(1-1) ÛØªLDA üÚµÆ±Þû-üó¢�±� ý�Â÷� üã®�õ üó�Ú� °þÂÖ� 3-1-1Âê ´¡���Øþ üã®�õ �¤�Ê� ü÷øÂµØó� ´¡���ØþÂ�è ÝµÆ�¨ �î ´¨� ßþ� üÜ¬� ùÀþ� ,°þÂÖ� ßþ� ¤¢ùÀþ� ßþ� .¢Â�ð ¤�Âì ��±¨�½õ ý��±õ ßÚÞû ü÷øÂµØó� ¥�ð �� ÂÒ��µõ üÚµÆ±Þû-üó¢�±� ùÂÔ� Å³¨ ø ¢�ª:¢�ª üõ �µª�÷ Âþ¥ ÛØª �� üÚµÆ±Þû-üó¢�±� ùÂÔ� ý�Â� üó�Ú� �Î��¤ üÆþ�÷¥�� §�¨�Â�~�LDAx (r; r0) = �(r)nfgh[jr � r0j; �(r)℄ � 1o (14-1)üÚµÆ� r0ø r ß�� �Ü¬�ê �� ÍÖê �ÜÞ� ßþ� .´¨� ßÚÞû öøÂµØó�¥�ð ý�Â� ü�ø¥ üÚµÆ±Þû â��� ~gh �îùÂÔ� âì�ø ¤¢ .¢�ª �±¨�½õ ø ü��þ¥ ¤� �µêÂð �(r) ¤�ÀÖõ üã®�õ �¤�Ê� �î � üó�Ú� ý�Â� Àþ�� ø ¢¤�¢ñ�� üó¢�±� ø üÚµÆ±Þû ��Â�� Û�ó¢ �� �î ´¨� ý¤�� ¥� üú� ý�Ìê ÂÚÈþ�Þ÷ üÚµÆ±Þû- üó¢�±�öøÂµØó� ¤�Ì� ñ�Þµ�� r �ÎÖ÷ ¤¢ öøÂµØó� ¤�Ì� ÂÚþ¢ �¤�±ä �� .Àþ�üõ ¢���� r ö�Øõ ¤¢ öøÂµØó��Ìê Ûî ¤¢ üÚµÆ±Þû- üó¢�±� ùÂÔ� ñ�ÂÚµ÷� �î ý¤�Î� Àû¢üõ Çû�î �¤ r üØþ¢�÷ ¤¢ r0 ¤¢ ýÂÚþ¢ýÂ�ð ß�Ú÷��õ ¥���÷ üÚµÆ±Þû-üó¢�±� ý�Â÷� ,üÚµÆ±Þû-üó¢�±� ùÂÔ� ÓþÂã� �� .Àû¢ üõ �1 ¤�ÀÖõ.((1-1) )ÛØª ¢�ª üõ ß��ã� ý�Â÷� üó�Ú�~ELDAx [�℄ = Z �(r)~�LDAx [�(r)℄dr (15-1):¢�ª üõ ¯��Âõ Âþ¥ ÛØª�� ~�LDAx (r; r0) üÚµÆ±Þû-üó¢�±� ùÂÔ� �� ~�x �î~�LDAx = 12 Z ~�LDAx (r; r0)dr0jr � r0j (16-1):Àþ� üõ ´¨À� üÚµÆ±Þûø üó¢�±� ý��¹õ �ÜÞ� ø¢ âÞ� ¥� üÚµÆ±Þû-üó¢�±� �ÜÞ� ,ÛÞä ¤¢~�x[�℄ = �x[�℄ + �[�℄ (17-1)



7 :¥� À��¤�±ä °��Â� �� �î�x = �0:458rs a:u: (18-1): ¥�´¨� �¤�±äùÀª ýÀ�� Âµõ�¤�� Âþ¥ ÛØª �� ÂÚ÷ø¥ ø ø¢Â� Í¨�� �î üÚµÆ±Þû �ÜÞ� ñ�·õ ý�Â� ø� = 8><>: Alnrs +B +Crslnrs +Drs rs < 1(1+�1prs+�2rs) rs > 1 (19-1)üó¢�±� ý�Â÷� ý�Â� ��� Í��ø ¤ �� �ó¤�î ´÷�õ ��µ÷��î ��±¨�½õ ¢���õ Õ�ì¢ ¸þ�µ÷ .´¨� rs = ( 34�� )13 �î.Àû¢ üõ �¤ °þ�Â®ø ùÀª ©¥�Â� üÚµÆ±Þû øüã®�õ üó�Ú� °þÂÖ� ��ìø Óã® ¯�Ö÷ 4-1-1°þÂÖ� ßþ� .´¨� ù¢�¢ ���¤� ü��¡¤��Æ� ¸þ�µ÷ ÛÞä ¤¢ ,üã®�õ üó�Ú� °þÂÖ� �� üó�Ú� üã��� �þÂÑ÷¤¢ .´¨� ù�ÂÞû ��Â¹� �� ü��¡ Õ��Î� �� ��Àõ�� üª�ã�¤� ø 3ý¤�µ¡�¨«��¡ �±¨�½õ ý�Â� �¬�Ê¿õ: ℄5, 4[Ýþ� ù¢¤ø� �¤ °þÂÖ� ßþ� ���ä ø �û ´�Öê�õ¥� üÌã� Âþ¥.Àû¢ üõ ���¤� ´¨� ßÚÞû �ú÷� ü÷øÂµØó� üó�Ú� �î üþ�û ÝµÆ�¨ ¥� ü±¨��õ Ó�¬�� ,°þÂÖ� ßþ� �.¢�ª üõ ù¢¥ ß�Þ¿� ��� ��Àõ�� ý�Â� ü¨øÀÞûø �û ñ�Øó�õ ý�Â� À÷��� ý�Â÷� �Ó�¬�� ��¡ �¤ À÷¤�¢ ( ý�Üêø ü÷�þ , üÆ÷��ø�î) ý�ì À÷��� �î üþ�û ÝµÆ�¨ ý¤�µ¡�¨ «��¡ �. À�îüõÉì�÷ (À�µÆû üã®�õ �õ�î �ú÷øÂµØó� �î üþ��)À÷Â�ð üõ ¤�Âì ù�çõ ¤¢ �î üþ�ú÷øÂµØó� üó�Ú� �.¢�ª üõ ¢¤ø�Â�¤�µµ¨� Û�Æ÷�µ� Û�óÀ��ú÷øÂµØó� ü�ó�î Ç�ØÞûÂ� 4 Ç�ØÞûÂ�-¢�¡ Ó�¬�� ¤¢ ÉÖ÷ Û�ó¢ �� �. ¢�ª üõ Ó�¬�� ¢Â�À�Ü� ùÀÈ÷.Àþ� üõ ´¨À� Â� ß�þ�� À¬¤¢ 50 �� �û�÷�¨¤ �Þ�÷ ¤¢ ý�Â÷� é�ð �.¢�ª üõ ©¤��ð ��Â¹� �� ×þ¢�÷¤��Æ� �û�±÷� üÞ¹� ñøÀõ ø À÷��� ñ�Ï �·õ3self-interation4



8üõ �¬�¡ Û�ó¢ ø¢ ¤¢ ,¢ÂÞªÂ� ö��� üõ ¢¤��õ üÌã� ¤¢ °þÂÖ� ßþ� °¨��õ Ó�¬�� ý�Â� �î �¤ üÜþ�¢ßþ� �ø¢ ø À��î üõ ö�Â±� �¤ ÂÚþÀØþ ý�û�Î¡ üþ��� ù¥�À÷� �� üÚµÆ±Þûø üó¢�±� ��Þ� �î ßþ� ñø�:¢�ª.Àû¢ üõ ´¨À� üÚµÆ±Þû-üó¢�±� �ÜÞ� ýøÂî ß�Ú÷��õ ¥� ü��¡ Âþ�Ê� °þÂÖ� ßþ� �îüÚµÆ±Þû-üó¢�±� ùÂÔ� ø ×�����þ¢� °þÂÖ� 5-1-1�¤ üã®�õ üó�Ú� °þÂÖ� ´�Öê�õ Ûþ�¢ À÷��� üõ ÀþÀ� ü±ó�ì ¤¢ üÆþ�÷¥�� �� üÚµÆ±Þû-üó¢�±� ý�Â÷��î Ý��î Âê �¤ üÞµÆ�¨ Âð� .À�î ßªø¤ �¤ ÀþÀ� ý�û üã��� À�ó�� ý�Â� ßØÞõ ý�ûÂ�Æõ ø À�î ßªø¤: ü�ãþ À�î Â��ç� ×�����þ¢� ¤�Î� �û öøÂµØó� ß�� ü�ó�î Ç�ØÞûÂ�U� = �e22 �i;j 1jri � rjj = �U (20-1)�õ�î ÝµÆ�¨ ø üÈ�ØÞûÂ� öøÀ� ÝµÆ�¨ �� ÂÒ��µõ °��Â� �� ø À�îüõ Â��ç� ×þ �� ÂÔ¬ ¥� � �î ý¤�Ï ��ö�ÆØþ üãì�ø üÈ�ØÞûÂ� ÝµÆ�¨ ¤�� üó�Ú� �� ý¥�¹õ ý�ûÝµÆ�¨ ßþ� ¤�� üó�Ú� ,´¨� üÈ�ØÞûÂ��� ´¨� Â��Â� ý�Â÷� üã��� � = 0 ¤¢ .n�(r) = n(r) ü�ãþ ,¢�ªüõ ��¿µ÷�E0 = Ts[n(r)℄ + Z n(r)Vksdr (21-1)�ê�®� E0 �� �¤ � �� ´±Æ÷ ý�Â÷� ý�û ÕµÈõ ñ�ÂÚµ÷� ,üÈ�ØÞûÂ� ÝµÆ�¨ ý�Â� ý�Â÷� üã��� ßµª�÷ ý�Â�Ý��îüõE1 = E0 + Z 10 dE�d� d� (22-1)Û¬�� üÚµÆ±Þû-üó¢�±� ý�Â÷� ý�Â� Âþ¥ �Î��¤ ýÂ�ð ñ�ÂÚµ÷� �� ø ßÞ�þ�ê-ßÞÜû ��Ìì ¥� ù¢�Ôµ¨� �� �î:¢�ª üõEx = Z d� <  �j�H�� j � > �EH = 12 Z �x(r; r0)n(r)drdr0jr � r0j (23-1)üó�Ú� ü�ãþ ´¨� üã®�õ Â�è ý� �ÜÞ� �î ´¨� üÚµÆ±Þû-üó¢�±� ùÂÔ� üó�Ú� âþ¥�� �x(r; r0) �îr �ÎÖ÷ é�ÂÏ� �î ´¨� ý¤�� ùÂÔ� ßþ� ø ¢¤�¢ üÚµÆ� r ¤¢ üó�Ú� �� r0 �ÎÖ÷ ¤¢ üó¢�±� üÚµÆ±Þû ¤��Çþ�À�� Ûî ñ�Þµ�� .¢¤�À÷ ¢��ø ü�ó�î �ãê�¢ ÂÏ�¿�ø üó���� ¢ÂÏ Û¬�¥� üª�÷ üó¢�±� ��Â�� ÂÏ�¿�ñ�Þµ�� �î g(r; r0)üµÔ� üÚµÆ±Þû â��� �� ùÂÔ� ßþ� ¯�±�¤� .´¨� �1 Â��Â� �Ìê Ûî ¤¢ ùÂÔ� ßþ�



9 Í¨�� Àª�� �µª�¢ ¤�Ì� r ¤¢ ýÂÚþ¢ öøÂµØó� Âð� r0 ¤¢ öøÂµØó�¤�Ì��x(r; r0) = n(r0) Z 10 (g�(r; r0)� 1)d� (24-1)ý�Â� �î üó�� ¤¢ ù¢�� ÓþÂã� ©�¡ ø¢Âû �x ø g ,LDA üã��� �� ßÚÞû ÝµÆ�¨ ×þ ¤¢ .¢�ªüõ ù¢�¢üóø ,Àû¢ üÞ÷ Õ�ì¢ ¸þ�µ÷ �� �Æþ�Öõ ¤¢ üµ¨¤¢ ß�Þ¿� �x(r; r0) ¥� üã��� ßþ�,ßÚÞûÂ�è ý�úÞµÆ�¨:Àû¢ üõ ´¨À� ü��¡ ¸þ�µ÷ �x(r; s) ü�ãþ ö� ýøÂî ýÂ�ð ß�Ú÷��õ~�x(r; s) = Z �x(r; r + sr̂) dr̂4� (25-1)üÚµÆ±Þû-üó¢�±� ùÂÔ� ýøÂî ýÂ�ð ß�Ú÷��õ ��ÎÖê 23-1 �ó¢�ãõ ¢�¢ ö�È÷ ö���üõ üð¢�Æ� �î: ¢�ªüõ Ó�¬�� °¨��õ LDA üã��� ¤¢ �î ¢¤�¢ üÚµÆ�Ex = 12 Z ~�(r; s)n(r)s drds (26-1)�ÎÖ÷ ��� À�þ�Âê ùø�ã�.Àû¢üõ ö�È÷ �¤ üã®�õ üó�Ú� ��¡ ýÀõ�¤�î¥� üÈ¿� Ûì�À� ��� �ÜÞ� �îùÂÔ� Ó�¬�� ý�Â� Âµú� ý�úóÀõ ý�¹µÆ� ÕþÂÏ ¥� Âµú� ý�û üã��� ö¢Âî�À�� ý�Â� ü��¡ áøÂª.Àª�� üõ ��÷ üÚµÆ±Þû-üó¢�±�GGAü÷�þ¢�Âð ��Þ��� ý�û üã��� 6-1-1ù¥�� �� ¢ø¤ø �� üóø .¢¤�¢ ü�¤¢ ü��¡ ¸þ�µ÷ ñ�Ú� ù¢�õ ×þ��ê¤¢ °Üè� üã®�õ üó�Ú� °þÂÖ� ´ì¢ü¨øÀÞû ý�Â÷� °þÂÖ� ßþ� �·õ .¢¤�¡üõ ´ÆØª ´¨� ´¨¢¤¢ üÖ�ì¢ �õ�î ¸þ�µ÷ �î üó�Øó�õø üÞ���� ¸þ�µ÷ ßþ� ��¬� .℄2[À÷¥üõ ß�Þ¿� Â���� À¬¤¢ 20�� ��Àõ�� üµ�ø �úó�Øó�õ ý�Â� �¤ À÷��� ý�Â÷�øüã®�õ üó�Ú� â��� âÞ�¥� üÚµÆ±Þû-üó¢�±� üã��� .¢ÂþÁ�üõ �¤�¬ ü÷�þ¢�Âð ��½�½Ê� ÓþÂã�¢¢Âðüõ ö��� ¢�ªüõ �µ¡�ª Fx 5 üÈþ��ê� ¤�µî�ê �� ��Þãõ �î ö� ý�ûö�þ¢�ÂðøEx[n(r)℄ = Z �x(n(r); Fx(n(r); jOn(r)j)n(r)dr (27-1):´ª�÷ �µê�þ Çû�î üó�Ú� ö�þ¢�Âð Àã� öøÀ� Â�çµõø rs °Æ�Â� ö��� üõ�¤ Çþ��ê� ¤�µî�êFx(n(r); jOn(r)j)n! Fx(rs; s); s(r) = jOn(r)j2KFn(r) (28-1)enhanement fator5



10°þÂÖ� ¥� ýÂµú� ¤��Æ� ¸þ�µ÷ °þÂÖ� ßþ� .À�¨��ªüõ 6�µê�þ Ý�Þã� ö�þ¢�Âð °þÂÖ� ���� �¤ °þÂÖ� ßþ�À�î �®¤� Àþ�� Õ�ì¢ üã��� �î üÎþ�Âª ¥� üÌã� ø Àû¢üõ Û�ØÈ�ø üÞ�� ý�úþ�Â÷� ý�Â� üã®�õ üó�Ú�.À�îüõ ù¢¤ø�Â� �¤
GGAø LDA ý�ú±þÂÖ� Éþ�Ö÷ 2-1ý�ì �µÆ±Þû ý�ûÝµÆ�¨ 1-2-1Ó�¬�� ,¢¤�¡üõÂ� ÛØÈõ �� GGAø LDA ý�û °þÂÖ� �� üó�Ú� üã��� �þÂÑ÷ �î ý¢¤��õ ¥� üØþ.À÷Â�ðüõ¤�Âì pø s ùÀþ�Úþ�� Â�è ý�ûöøÂµØó�¤��î¤¢ d ø f ùÀþ�Úþ�� ý�ûöøÂµØó� �î ´¨� üþ�úÞµÆ�¨ù¢�õ Ûî «��¡ ý�Â� üÎÜè ¸þ�µ÷ �� �î Àû¢üõ �¹�µ÷ �¤ ùÀþ�Úþ�� ý�û¥�Â� ´¨¤¢�÷ ñ�çª��û°þÂÖ� ßþ�¤��Æ� �ä�÷ GGA øLDA ¤¢ �î ´¨� fø d ý�úó�µ��¤� üðÀþ�Úþ��Éì�÷ Ó�¬�� ¥� üª�÷ �î Àõ�¹÷�üõ,¼�½¬ ¢Àä ý�� �� �úó�µ��¤� ßþ� ñ�çª� ¢Àä ùø�ã� . ¢¤�¢ ¢��ø ´�ãì�ø ¤¢ �î ´¨� ý��� ö�¥� ÂµÞîÇ�� ö� ý�Â� ý¢�û �Þ�÷ ý�¹� ý�Üê ¤�µê¤ �î ´¨� NiO ù¢�õ ö� ¤�úÈõ �÷�Þ÷ .Àþ�üõ ´¨À� ýÂÆîU �î Àû¢üõ ���¤� �¤ üó�±ì Û��ì ¸þ�µ÷ DFT + U ´ê��û¤ ,ÛØÈõ ßþ� âê¤ ý�Â� .℄6, 7[¢�ªüõ ü���.Àª��üõ fø d ùÀþ�Úþ�� ý�ú÷øÂµØó� ¤�µê¤ ñ�ÿÆõ ÍÖê �î ´¨� ü�ó�î �ãê�¢ Û�Æ÷�µ�Ç�ØÞûÂ�¢�¡ �ó�Æõ 2-2-1� � öøÂµØó� ×þ Ç�ØÞûÂ� ü�ãþ Ç�ØÞûÂ�¢�¡ �� üó�Ú� üã��� �þÂÑ÷¤¢ Û��Æõ ¥� üã�¨ø Ç¿���õ â��� ÓþÂã� á�÷ �� í�ê-ýÂ�¤�û ´ê��û¤ ¤¢ .¢�ªüõ ¯��Âõ ´¨� ù¢Âî ¢�¹þ� ©¢�¡ �î ü÷�À�õ×þ ,Ç�ØÞûÂ�¢�¡ ¤�Ì� í¤¢ ý�Â� ù¢�¨ ö�õ¥� ×þ .¢�ªüõ éÁ� Ç�ØÞûÂ�¢�¡ ,ü÷�µÜ�õ�û ø.À��îüõ éÁ� �¤ ÂÚþÀÞû üÚµÆ±Þû-üó¢�±� ø ýÂ�¤�û �ÜÞ� âÞ� �î ´¨� ü÷øÂµØó� ×� ÝµÆ�¨ý�ûÝµÆ�¨ ¤¢ .¢¤�¢ ¢��ø À¬¤¢ 95 éÁ� �� üã®�õ üó�Ú� °þÂÖ� ¤¢ ö�ø¤À�û Ý�� ý�Â� ´Æ� ßþ��î Û�Æ÷�µ� ´¨¤¢�÷ ¢Â�À�Ü�¤�µê¤ �� Â¹�õ Ç�ØÞûÂ�¢�¡Éì�÷ ¤�Ì� GGA ø LDA°þÂÖ� �� ¢øÀ½õGGA6



11 Ý�� ×þ ý�Â� ×���µ¨øÂµØó� ¥� .¢¢Âðüõ ,¢�ªüõ Å� öøÂµØó� ×þ Í¨��limr!1Vx(r)! �1r (29-1)üþ�Þ÷ üÈû�î ¤�µê¤ ñ�Þãõ ý�ú±þÂÖ� �î ´¨� üó��¤¢ ßþ� ,Àþ�üõ ´¨À� �Ü¬�ê ÅØä �� üÈû�î ¤�µê¤ö���üõ ÛØÈõ ßþ� âê¤ ý�Â� . ´¨� 1=r ¥� Â�À�î ö� üÈû�î À÷ø ¤ �î À��îüõ Ó�¬�� Û�Æ÷�µ� ý�Â� �¤ùÂú� ýÀþÂ±�û ý�ûüã��� �þ ø 7 üó�µ¡� ý�ù¤£ Å� �þÂÑ÷ Â�Ñ÷ üó�Ú� üã��� �þÂÑ÷ ý�¤ø ý�û©ø¤ ¥�.´¡�¢Â� Ý�û��¡�ú÷� �� Àã� ý�ûÇ¿� ¤¢ �î ´Æ�ý�Â÷� é�ð �ó�Æõ 3-2-1�î ¢¤�¢ ¢��ø ÝµÆ�¨×þ ¥� öøÂµØó� öÀ�î �þ ö¢Âî �ê�®� �� ´±Æ÷ ý�ùÄþø ýÀ�Þì�ä ��ìø� ¥� ý¤��Æ�ü÷øÂµØó� Û�Æð ø 8 ü÷øÂµØó� Û�Æð ü¹�¨ Ó�Ï Â�Ñ÷ ü�Â¹� ý�úªø¤ ¥� ý¤��Æ� ¤¢ ��÷ À�þ�Âê ßþ�:Ýþ¤�¢ ¢�ª ùÀ�î � ¥�Â� ¥� öøÂµØó� ×þ Âð� .¢�ªüõ ùÀþ¢ 9 §�ØãõEN �EN�1 = �� (30-1)¢�ª �ê�®� ÝµÆ�¨  ¥�Â� �� ü÷øÂµØó� Âð� øEN+1 �EN = � (31-1)ý�Â÷� é�ð ö���ã� �¤ öøÂµØó� öÀ�î ý�Â÷� ßþÂµÞî ø Çþ��ê� ý�Â÷� ßþÂµÈ�� ß�� Û®�Ô� �¤�¬ ßþ� ¤¢Ý��îüõ ÓþÂã�Eg = � � �� = EN+1 +EN�1 � 2EN (32-1)üó��¤¢ ,¢�È�õ ùÀ�õ�÷ LUMO ø HOMO üó�Øó�õ ×þ��ê¤¢ üó�¡ ¥�Â� ßþÂ�ß�þ�� ø Â� ¥�Â� ßþÂ����´ê��û¤ ¤¢ .¢�ªüõ ùÀ�õ� ÷ Aüû��¡ öøÂµØó� ø IÇ÷�þ ý�Â÷� ,öøÂµØó� öÀ�î ø Çþ��ê� ý�Â÷� �î��Ìì¥�ø À÷¤�¢�¤ öøÂµØó� öÀ�î �þø Çþ��ê� ý�Â÷� ¼�½¬ ü�ãõ ü÷øÂµØó� ×� ý�úþ�Â÷� í�ê-ýÂ�¤�û´¨À� ¢�þ¥ üÜ�¡ üÚµÆ±Þû �ÜÞ� ¢�±÷ ÂÏ�¿� ý�Â÷� é�ð �î ´¨� üó��¤¢ ßþ� .À��îüõ ´�ã±� ßÞ��îMBPT7photoemmision spetrosopy8Inverse photoemmision spetrosopy9



12ý¥�¹õ ÝµÆ�¨ ü÷�µÜ�õ�û ý�ú���� �êÂ¬ ü÷øÂµØó� ×� ý�Â÷� ý�û¥�Â� üó�Ú� üã��� �þÂÑ÷ ¤¢ .Àþ�üõÛ�óÀ� ø À��îüÞ÷ ´�ã±� ßÞ��î ��Ìì ¥� ßþ�Â����øÀ÷¤�À÷ �¤ ö¢ø�ê� �þ öÀ�î üØþ��ê ü�ãõ ø À�µÆûßþ� �� .¢�ªüõ ©¤��ð Â� ß�þ�� À¬¤¢ 50�� ý�Â÷� é�ð üÚµÆ±Þû-üó¢�±� �ÜÞ� ¥� Éì�÷ Ó�¬���î üÜ�ó¢ .¢��Àû��¡ ¤�ÂìÂ� A = �LUMOø I = ��HOMOÎ��ø ¤ Ý�ª�� �µª�¢ �¤ Õ�ì¢ üã��� Âð� ¢��ø�ú÷øÂµØó� ¢�Àã� Â��ç� �� üÚµÆ±Þû üó¢�±� ý�Â÷� �µ¨��� ¤�µê¤ ¥� ¢ÂÞªÂ� ö��� üõ ý�Â÷� é�ð ÛØÈõ ý�Â�Õ��Îõ ¼�½¬ ý�ú÷øÂµØó� ¢�Àã� ¤¢ Õ�ì¢ ý�Â÷� �µ¨����÷ ¤�µê¤ �� �î ùÀª üª�÷ ñ�Þãõ ý�ú±þÂÖ� ¤¢.Ýþ¥�¢Â�üõ ö� �� Àã� Ç¿� ¤¢ �î ´Æ�÷üÚµÆ±Þû-üó¢�±� Û�Æ÷�µ� üÚµ¨����÷ 4-2-1üã��� ¥� ýÂ�ð ©¢¤ø ¥� ���õ¥ ´ó�� ý�Â÷� , N �ú÷øÂµØó� ¥� ü½�½¬ ¢�Àã� �� üÞµÆ�¨ ý�Â� �î ÝþÀþ¢:Àþ�üõ ´¨À� ��¤£ ¢�Àã� ö¢�� ´��� À�ì ´þ�ä¤ �� üó�Ú� �� ´±Æ÷ ý�Â÷���n(r)(E � �(Z n(r)dr �N)) = 0 (33-1)Û��ì üó�Ú� üã��� �þÂÑ÷ Í��ø ¤ .´¨� ¼�½¬ ¢Àä ø �ú÷øÂµØó� ¢�Àã� N ø Ä÷�Âð� ß�ãõ�÷ °þÂ® � �îöøÂµØó� ¢�Àã� �� ù�Úµ¨¢ ×þ ü¨¤Â� ý�Â� .Àª�� üõ ��÷ �ú÷øÂµØó� ¢�Àã� ý�Â� ýÂÆî ¢�Àä� �� Ý�Þã�ñøÀ� ¤¢ üó��µõ Ý�� ø¢ ¥� ý� �ä�Þ¹õ �·õ)N + 1 ø N ��¤£ ¢�Àã� �� ù�Úµ¨¢ ø¢ ¥� üÜ±õ�Æ÷� ýÂÆîù�Úµ¨¢ ¢��ø ñ�Þµ�� ø �N ü÷øÂµØó� N ù�Úµ¨¢ ¢��ø ñ�Þµ�� �î ý��÷�ð �� ÝþÂ�ðüõ ÂÑ÷ ¤¢ �¤ ( ü�ø���ö��� üõ Âþ¥ �¤�Ê� �¤ üó�Ú� ÅþÂ��õ üÜ±õ�Æ÷� ß��� ý�Â� �î ℄3[ Àª�� �N+1 ü÷øÂµØó� N + 1:´ª�÷D̂ = �N j N ><  N j+ �N+1j N+1 ><  N+1j (34-1)öøÂµØó� (0 < ! < 1) N + ! ¢�Àã� �� üû�Úµ¨¢ �î ´¨� ßþ� ���·õ �� Û±õ�Æ÷� ßþ� ¥� ýÂ�ð ß�Ú÷��õ�î Ýþ¤�¢Z n(r)dr = N + ! (35-1):¢�ªüõ ù¢�¢ Âþ¥ �¤�±ä �� üó�Ú� ý¤�Ñµ÷� ©¥¤� üó�Ú� ÅþÂ��õ ßµª�¢ ��n(r) = tr[D̂n(r)℄ = �N <  N jnj N > +�N+1 <  N+1jnj N+1 > (36-1)



13 :Àþ�üõ ´¨À� �ú÷øÂµØó� ¢�Àã� Û±ì �¤�±ä ¥� �Ìê Ûî ¤¢ ýÂ�ð ñ�ÂÚµ÷� �� �îN + ! = �NN + �N+1(N + 1) (37-1)N +1 ù�Úµ¨¢ ¤�Ì� ñ�Þµ�� ÂÚ÷�È÷ °��Âµ� �î À÷�ª üõ ß��ã� �N = 1� ! ø �N+1 = ! °þ�Â® �îÂþ¥ ÛØª �� ýÂÆî öøÂµØó� ¢�Àã� ý�Â� �¤ ý�Â÷� üã��� ö��� üõ Û±ì �� ´ú��Èõ ¥� .À�ª�� üõ N ø:´ª�÷E[n℄ = Ffra[n℄ + Z n(r)Vext (38-1):Àþ�üõ ´¨À� Âþ¥ üª¢¤ø �Î��¤ ¥� F ýÂÆî üã��� �îFfra[n℄ = minD̂! nTr[D(T + U)℄ (39-1)�� .¢Â�ð üõ �¤�¬ ýÂ�ð ���Þî À�û¢ üõ n(r) �î üó�Ú� ý�û ÅþÂ��õ ��Þ� ý�¥� �� Û±ì �Î��¤ ¤¢ �î¥� ´Æ�¤�±ä Ä÷�Âð� °þÂ® üó�Ú� �� ´±Æ÷ � ý�Â÷� üã��� ¥� ýÂ�ð ©¢¤ø� = �E[n℄�n(r) (40-1)ù�Úµ¨¢ �þ�� ´ó�� ý�Â÷� ö� ýø¤ ¥� ø ¢�� Àû��¡ �ó¢�ãõ ���� nN+! Û±ì �Î��¤ ý¥�¨ ���Þî �� �î:Àõ� Àû��¡ ´¨À� Âþ¥ �Î��¤ Õ±Ï ü÷øÂµØó� N + !EN+! = E[nN+!(r)℄ (41-1)�î ¢¤�¢ ¢��ø �×þ M = N + ! ýÂÆî öøÂµØó� ¢�Àã� Âû ý�¥� �� �î ´ê�þ¤¢ ö���üõ �¤�±ä ßþ� ¥�Ä÷�Âð� ß�ãõ�÷ °þÂ® �¤�Ê� ø Àþ� üõ ´¨À� üó�Ú� �� �þ�� ´ó�� ý�Â÷� ©¢¤ø ¥� ÝþÀþ¢ �î ¤�Î÷�Þû�î ¢�� Àû��¡ ü�ãõ ßþ� �� ¢¤�¢ ¢��ø �×þ M Âû ý�¥� �� �î üþ�¹÷� ¥� .´¨� ùÀª ¢¤�ø ��±¨�½õ ¤¢üþ��Þ�ª Û�Æ÷�µ� ö�Þû � âì�ø ¤¢ ø ´êÂð ÂÑ÷ ¤¢ � = �(M) ü�ãþ ,M ¥� �µ¨��� üã��� ö��� üõ �¤ �ü�ãþ Àª�� üõ ü÷øÂµØó� M ù�Úµ¨¢�(M) = �EM�M (42-1):´ª�÷ ö��� üõ �Î��¤ ßþ� ��±�� ý�Â�EM+Æ �EM = E[nM+Æ℄�E[nM ℄ = Z �E[n℄�n(r) (nM+Æ(r)� nM(r))dr = �(M)Æ (43-1)



14ö��� üõ üó�Ú� ÅþÂ��õ ßµª�¢ �� .¢�ª üõ ÕÖ½õ üþ��Þ�ª Û�Æ÷�µ� �Î��¤ ÂÔ¬ ´Þ¨ �� Æ ö¢�¢ Û�õ �� N+1 ø  N �î ü�¤�¬ ¤¢ ¢¤ø� ´¨À� 36-1 �Î��¤ Õ��Îõ ýÂ�ð ß�Ú÷��õ ¥� �¤ ���õ¥ ´ó�� ý�Â÷�:´ª�÷ ö��� üõ ßþ� Â���� .À�ª�� ü÷øÂµØó� N + 1 ø N ý�úÞµÆ�¨ �þ�� ´ó�� â���� ùÄþøEN+! = (1� !)EN + !EN+1 (44-1)ønN+!(r) = (1� !)nN (r) + !nN+1(r) (45-1)ù�Úµ¨¢ ý�Â� . ´¨� N < M < N + 1 �î ´¨� ü÷øÂµØó� M ù�Úµ¨¢ ý�Â� ùÀõ� ´¨À� ý�úþ�Â÷� ßþ�:´ª�÷ Âþ¥ �¤�Ê� �¤ ��� Í��ø ¤ ö��� üõ N � 1 < M < N ��EN�! = !EN�1 + (1� !)EN (46-1)Â� EN+! â��� ��Âð� �î ´ê�þ¤¢ ö��� üõ 44-1 ø 46-1 Í��ø ¤ ¥� ùÀõ� ´¨À� ý�úþ�Â÷� Ý¨¤ ��¤¢ üÚµ¨����÷ ßþ� ß��»Þû . ´¨� �µ¨����÷ ¼�½¬ ý�û ! ¤¢ ö� ÕµÈõ üóø ´¨� �µ¨��� üã��� ! °Æ�:¢�ª üõ Âû�Ò ��÷ üþ��Þ�ª Û�Æ÷�µ�8><>: �(M) = �I(N) N � 1 < M < N�(M) = �A(N) N < M < N + 1 (47-1)¤¢ üÚµ¨����÷ ¤�ÀÖõ �î ´Ôð ö��� üõ Eg = I(N)�A(N) ü�ãþ ý�Â÷� é�ð ÓþÂã� �� ���� �� ßþ�Â����Û±ì �¤�±ä ¤¢ ! ö¢�¢ Û�õ ÂÔ¬ ´Þ¨ �� �� ö��� üõ ßþ�Â���� .´¨� ý�Â÷� é�ð �� Â��Â� üþ��Þ�ª Û�Æ÷�µ�:¢¤ø� ´¨À� �¤ ü÷øÂµØó� N ÝµÆ�¨ é�ð
Eg = I �A = ��(N � !) + �(N + !) = �E�n(r) jN+! � �E�n(r) jN�! (48-1):Ý�û¢ ¤�Âì �¤ ö� Ýª ßû�î �¤�±ä E ý�¹� Âð�

E = Ts +EH +Ex + Z n(r)V (r)dr (49-1)


