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に従い
、
Virial 定理 を 導出 する 。

N 個 の 電子 と M 個 の 核 が なる 系 の Hamilton ian

が 出発 する。
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ここ で 変数 変換 を 考える 。
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次 式 に 注意 し て

dv 、
= dx

、 dy.dz 、
= dlsx 、 ) d ( s a ) d ( SE )

= 5 3di da di = di

der du du . . . . du = S"di di .
. . dを

dv = 5 3NdTTIた が 規格化 さ れ て いる こと が 分かる 。

tfdvは y = S
"ル げほた ーだ) 中は馬 .

. .h)
1 1 )

= S
"5"fatty = 1 - - 1 5)
-

スケール さ れ た と を 用い て
、

T と も の 期待 値 を

計算 する
。
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Plane wave の 場合→ くし げ け〉 = S く と IT Its 〉 でも 行い で いい いい か

変化 して
、 中 は 変わる 。
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次 に も の 期待値 を 考える
。
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S = 1 の 時 に ts は 真 の 波動 関数 である なら
、
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(9) は Viral theorem で ある 。
右辺 は riri al と 呼ぶ
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大きな バルク を 切断 し
。
表面 近傍 を 考える。
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(9) の 右辺 は 次 の 様 に 扱える 。
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分子 や バルク の 平衡状態 と 原子様

状態 において
、 原子 に イ動く か は Zero である

。
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