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Cammino libero medio degli elettroni nella materia







La funzione lavoro è una proprietà dei solidi. Se considero un atomo o una molecola isolati, 
non c’è funzione lavoro da superare per avere ionizzazione. 
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Il tutto può essere esteso al caso di atomo con 2N elettroni



Nel caso di shell complete, ho una sola possibilità di distribuire gli elettroni negli spin-
orbitali e la funzione d’onda sarà un unico determinante di Slater.
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Per un atomo con 2N elettroni l’hamiltoniana è:





integrali di Coulomb



integrali di scambio



Equazioni di Hartree Fock

Operatore di Fock



Come per l’elio:

1. Si sceglie funzione di prova 

2. Si trovano autovalori e autovettori soluzioni delle equazioni di HF

3. Si scrive la nuova funzione di prova e si ripete finchè non si minimizza l’energia totale E

Metodo Self Consistent Field



Il metodo HF fornisce la densità elettronica in cui si possono riconoscere le diverse
shell. Ad esempio per il litio (N=3), si vedono due massimi corrispondenti alle shell 1  e 2



L’approssimazione di Koopmans per il calcolo delle binding energies ha due importanti 
limiti:

1. Il metodo HF non descrive la correlazione tra elettroni

2. Calcola l’energia degli ioni assumendo di poterli descrivere 
con gli stessi orbitali con cui sono stati descritti gli atomi nel 
loro stato fondamentale (frozen orbital approximation).



Gli autovalori dello stato fondamentale delle equazioni di HF sono le energie di ionizzazione
Dei rispettivi livelli (Koopmans) 
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