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Die Hartree-Fock-Theorie mit Zwischenzustinden:
Kldrung ihrer Struktur bei Zeitumkehrinvarianz
und Anwendung auf das Kleinsche Rotations-Vibrationsmodell
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On Hartree-Fock Theory with Intermediate States:
Analysis of its Structure Using Time-Reversal Invariance
and Application to Klein’s Rotational-Vibrational Model

In an earlier paper we have extended the new Tamm-Dancoff method to the *New Tamm-
Dancoff method with intermediate states™. This extension makes it possible to treat the
effect of nearby levels in many body systems with Green’s functions. In addition to well-
known approximations, such as the Hartree-Fock theory and the Hartree-Bogoliubov
theory, we obtain a series of new approximations. The “Hartree-Fock theory with inter-
mediate states”, which is the subject of the present investigation, is one of these. By using
time reversal invariance we have succeeded in clarifying its structure, and we give the
solution procedure. The exchange terms in the .4-particle intermediate states can be
represented by an additional potential Y, which (as is the case for the generalized density
matrix p) has to be determined selfconsistently. In this way we have overcome the difficulties,
that Kerman and Klein met in their “generalized Hartree-Fock approximation™, which
has some close similarities with our Hartree-Fock theory with intermediate states. We
demonstrate our method for the exactly soluble rotational-vibrational model of Klein et al.
Hereby we show how to treat conservation laws and the degeneracy of levels. The Hartree-
Fock equations with three intermediate states turn out to give analytical expressions for
the energies and the matrix elements. These agree excellently with the exact values in
the rotational part of the spectrum.

Wenn mehrere Niveaus eines Vielteilchensystems
dicht beieinander liegen oder sogar entartet sind, ver-
sagt die {libliche, den Grundzustand auszeichnende
Theorie der Green-Funktionen. An exakt losbaren
Modellen 148t sich leicht feststellen, dad auch die hohe-
ren Niherungen keine Anderung bringen, sondern
daB3 die Wirkungen benachbarter Niveaus von vorn-
herein zu beriicksichtigen sind [1]. Wir haben diese
Forderung dadurch erfiillt, daB wir an Stelle des
Grundzustands einen mehrdimensionalen Unterraum
des Hilbert-Raums setzen [2]. Wir nennen die Zu-
stinde dieses Unterraums Zwischenzustinde. Dabei
haben wir die Gorkov-Faktorisierung der Vierpunkt-
Green-Funktionen zum Vorbild genommen, wo die
Grundzustinde des .4°- und des (.47 +2)-Teilchen-
Systems als Zwischenzustinde aufzufassen sind [3}.

Durch sie wird das unendliche System der Bewegungs-
gleichungen fiir die Mehrpunkt-Green-Funktionen in
ein Niherungssystem fiir ,normale” und ,,anomale"”
Zweipunkt-Green-Funktionen, die Hartree-Bogoliu-
bov-Theorie, tibergefihrt [4, 5]. Unser Verfahren ist
eine systematische Erweiterung:

1. Wir lassen als Zwischenzustinde nicht nur einen
A= und einen (A" + 2)-Teilchenzustand zu, wie in der
Hartree-Bogoliubov-Theorie, sondern endlich viele
beliebige, mit der Teilchenzahlerhaltung vertrigliche.
2. Wir definieren auch die héheren Niherungen.

Wir brauchen nirgends vorauszusetzen, dal3 die Zwi-
schenzustinde eine Basis des ganzen Hilbert-Raums
bilden.

Die Neue Tamm-Dancoff-Methode gibt einen Rah-
men fiir weitere Verfeinerungen nicht-relativistischer
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und relativistischer Niherungsverfahren ab [6]. Die
Idee ist, neue n-Punkt-Funktionen einzufihren, die
nur von den Mehrpunkt-Green-Funktionen gleicher
und niedrigerer Punktezahl abhingen, und das un-
endliche System der Bewegungsgleichungen durch
Nulisetzen der neuen n-Punkt-Funktionen mit n=n,
und durch Vernachlissigen aller Bezeichnungen, in
denen n-Punkt-Funktionen mit n>n,+1 vorkom-
men, abzuschneiden. Die Gorkov-Faktorisierung ist
ein Beispiel fiir n,=4. Ohne die Methode der erzeu-
genden Funktionale wiire diese Idee undurchfiihrbar.
Daher formulieren wir Beziehungen zwischen den
verschiedenen Sitzen von Mehrpunkt-Funktionen
mit ihren erzeugenden Funktionalen. Diirr und Wag-
ner haben vier unendliche Funktionensitze als Dar-
stellung der Zustandsvektoren eingefiihrt, die 7z-
(Mehrpunkt-Green-Funktionen), -, {- und ¢@-Funk-
tionen [7]. Bisher haben wir nur die Definition der y-
und {-Funktionen durch Einbezichen einer beliebigen,
aber endlichen Anzahl von Zwischenzustinden ver-
allgemeinert [2]. Die n-Funktionen-Methode mit
Zwischenzustinden liefert hermitische, doch nicht-
lineare Ndherungssysteme fiir diese Zwischenzustinde,
wihrend die (-Funktionen-Methode mit Zwischen-
zustinden, auf den Ergebnissen der y-Funktionen-
Methode aufbauend, zu linearen, doch nicht-hermiti-
schen Niherungssystemen fiir die anderen Zustinde
fiihrt. In dieser Hinsicht unterscheiden sich #- und (-
Funktionen-Methode mit Zwischenzustinden nicht
von der gewdhnlichen #- und der gewdhnlichen (-
Funktionen-Methode, die in erster Niherung die
Hartree-Fock-Theorie bzw. die RPA ergeben [6]. Mit
der Methode der erzeugenden Funktionale ist die Ver-
allgemeinerung besonders einfach: Man ersetzt in der
Arbeit von Diirr und Wagner [7] die erzeugenden
Funktionale zwischen dem Grundzustand durch die
Matrizen der erzeugenden Funktionale zwischen den
Zwischenzustinden [2].

Bei der Faktorisierung der Vierpunkt-Green-Funk-
tionen in Einpunkt-, Zweipunkt- und Dreipunkt-
Green-Funktionen kommen A"~ (A" + 1)} und (A" + 2)-
Teilchenzustdnde als Zwischenzustidnde vor. Wir be-
schrianken uns hier auf m (0<m<oo) Zwischenzu-
stinde der Teilchenzahl 4", Damit haben wir Ein-
punkt- und Dreipunkt-Green-Funktionen und Paa-
rungsmatrixelemente eliminiert. Die Bewegungsglei-
chungen fiir die Mehrpunkt-Green-Funktionen gehen
iiber in ein Naherungssystem fiir die Zweipunkt-
Green-Funktionen

”>9 I‘]>€{“1>’|12>5"'»|Im>}' (11)

Hier sind |1, >, |1,), ..., {I,> die Zwischenzustinde und
¥ der Feldoperator im Punkt

A TH T

i=(1,,;,0,.7). (1.2)

Dieses Niaherungssystem ist eine Verallgemeinerung
der gewohnlichen Hartree-Fock-Theorie, wo m=1 ist.
Es ist von der Hartree-Bogoliubov-Theorie verschie-
den, da andere Ubergangsmatrixelemente eingehen.
Es soll Hartree-Fock-Theorie mit Zwischenzustinden
heiBen. Es ist das Anliegen dieser Arbeit, ihre Struktur
aufzukliren. Das gelingt uns bei Zeitumkehrinvariangz,
d.h. fiir den Fall, wo alle Matrixelemente des Hamilton-
Operators reell sind. A.K.Kerman and A.Klein
stieBen vor zehn Jahren auf ein dhnliches Gleichungs-
system, das sie ,generalized Hartree-Fock approxi-
mation (GHFA)" nannten [8 — 10]. Sie konnten jedoch
seine Struktur nicht kldren. An dieser Stelle macht sich
der systematische Zugang iiber die Neue Tamm-
Dancolff-Methode bezahlt: Die Hartree-Fock-Theorie
mit Zwischenzustdnden 4Bt eine hermitische Formu-
lierung zu, die wiederum die Formulierung eines
Losungsverfahrens ermoglicht. Es unterscheidet sich
vom Losungsverfahren der Hartree-Bogoliubov-Theo-
rie [11] dadurch, dall die Austauschterme beziiglich
der A -Teilchen-Zwischenzustinde durch ein Zusatz-
potential Y beriicksichtigt werden, das ebenfalls
selbstkonsistent bestimmt werden mufl. Damit wird
die Hartree-Fock-Theorie mit Zwischenzustinden
durch doppelte Selbstkonsistenz gelost: Selbstkonsi-
stenz fiir die verallgemeinerte Dichtematrix p}, =
{Ilal a,|Jy und Selbstkonsistenz fir das Zusatz-
potential Y. Mit der Kliarung der Struktur steht uns
ein weites Feld von Anwendungen offen: Rotations-
banden von Atomen, Molekiilen und Kernen; Pha-
seniibergidnge in Vielteilchensystemen; Einbau von
Erhaltungssidtzen und Behandlung entarteter Niveaus.
Wir demonstrieren die Struktur der Gleichungen, den
Einbau von Erhaltungssitzen und die Behandlung
entarteter Niveaus am Kleinschen Rotations-Vibra-
tionsmodell [12—14]. Dabei sind die Hartree-Fock-
Gleichungen mit drei Zwischenzustinden (Grund-
zustand und zweifach entarteter, erster angeregter Zu-
stand) noch so einfach, dal man geschlossene Aus-
driicke fiir Energien und Matrixelemente erhilt. Lei-
der beschreiben sie nur den Rotationsteil des Spek-
trums gut. Wir halten jedoch die gewonnenen Ein-
sichten fiir lehrreich.

In Abschnitt2 stellen wir die aus der n-Regel mit
Zwischenzustinden folgenden Faktorisierungen der
Vierpunkt-Green-Funktionen zusammen. Da die Fak-
torisierungsformeln bei (A" 4+ 1)-Teilchen-Zwischen-
zustinden sehr lang sind, beschrinken wir uns auf
A= und (A" +2)-Teilchen-Zwischenzustinde. Wir be-
trachten nur einige Sonderfille der zahlreichen Fak-
torisierungsmoglichkeiten, zu denen die Gorkov- und
die zur Hartree-Fock-Theorie mit Zwischenzustinden
fithrende Faktorisierung gehoren. In Abschnitt 3 for-
mulieren wir die Hartree-Fock-Theorie mit Zwischen-
zustdnden fiir nicht-relativistische Vielteilchensysteme.
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In Abschnitt4 kldaren wir ihre Struktur bei Zeitum-
kehrinvarianz. Diese Analyse liefert ein Losungsver-
fahren. In Abschnitt 5 priifen wir unser Losungsver-
fahren am Kleinschen Rotations-Vibrationsmodell. In
Abschnitt 6 diskutieren wir einige zukiinftige Anwen-
dungen unseres Verfahrens.

2. Faktorisierung der Vierpunkt-Green-Funktionen
bei .+~ und (A '+ 2)-Teilchen-Zwischenzustinden

In der vorhergehenden Arbeit haben wir ein allge-
meines Schema zur Faktorisierung der Mehrpunkt-
Green-Funktionen angegeben [2]. Wir stellen hier nur
die aus der n-Regel mit Zwischenzustinden folgen-
den Faktorisierungsformeln fiir die Vierpunkt-Green-
Funktionen zusammen, wobei wir der Einfachheit
halber (4" + 1)-Teilchen-Zwischenzustande ausschlie-
Ben. Darin ist die Faktorisierungsformel, dic zur
Hartree-Fock-Theorie mit Zwischenzustinden fiihrt,
bereits als Spezialfall enthalten.

Wir nehmen an, dafl die zu den A- und (A +2)-
Teilchen-Zwischenzustinden

5L LY (O<m<o) 2.1)

gehorenden Vierpunkt-Green-Funktionen
CEEA XA ANE
T8 B

AITHE YD DDl ). . L)

(2.2)

in die zu diesen Zwischenzustinden gehorenden Zwei-
punkt-Green-Funktionen

CITH Y AN TY W I TS Y, (23)

faktorisiert werden. Wir haben folgende Faktorisie-
rungen erhalten:
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Wenn man die Gleichungen (2.4) und (2.5) benutzt,

die Vierpunkt-Green-Funktionen in den Bewecgungs-

gleichungen zu faktorisieren, die Zweipunkt- und Vier-

punkt-Green-Funktionen verbinden, erhilt man neben

vielen neuen Niherungen einige bekannte Spezial-

fille:

(I) Hartree-Fock-Theorie: m=1; [I,> =[0,.4">.

(II) Hartree-Bogoliubov-Theorie:

m=2;1>=[0,.4%: |[,)=10,4"+2).

In diesem Rahmen ist auch die Hartree-Fock-Theorie

mit Zwischenzustiinden ein Spezialfall.

(111) Hartree-Fock-Theorie mit Zwischenzustianden:

H>, >, ... |,> sind m Zwischenzustinde mit der
Teilchenzahl .+. Diese Zwischenzustinde erlauben
nur noch die Faktorisierung in die Zweipunkt-Green-
Funktionen (I| T¥ ¥'|J>. Bei nicht-relativistischen
Vielteilchensystemen kann man aulerdem den Grenz-
libergang

ty=2g t)=¢; t,=—8; 1,=—2¢; £>0; 60,
machen. Damit nimmt die Gleichung (2.4} die Gestalt
Il ”if, a, a, |y

=3 2 [KI] "iT1 ai, 1.0 <1, aj_) ai, 1

Ji=1
— U] ":', a, [y <L Laf a1
_<Il| aj-vail |1j1> <1j1| Clz df: I11>
+ ) a | a'fl a, 11y Lj=1.....m. (2.6)

an. Gleichung (2.6) ist die fiir die Hartree-Fock-Theorie
mit Zwischenzustdnden grundlegende Faktorisierungs-
formel.

Zwar erhilt sie die Symmetrie- und Hermitizitits-
eigenschaften der Vierpunkt-Funktion, aber fiir ein
vollstindiges System von Zwischenzustinden wiirde
die rechte Seite nicht gleich der linken sein. Das ist
nicht erstaunlich, da bei der Neuen Tamm-Dancoff-
Methode die Naherungen durch Erhohung der Punkte-
zahl und der Anzahl der Zwischenzustinde zu ver-
bessern sind. Wir haben diesen einseitigen Grenzfall
schon bei der Formulierung der #-Regel ausgeschlos-
sen, um Konvergenzfragen aus dem Wege zu gehen.
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3. Die nicht-relativistische Hartree-Fock-Theorie
mit Zwischenzustinden

Wir gelangen zur Hartree-Fock-Theorie mit Zwischen-
zustdnden, wenn wir in den Bewegungsgleichungen
die Vierpunkt-Funktionen (I|afala; a; |I>; i,j=
1,...,m, gemilB (2.6) faktorisieren. Dadurch entkop-
peln die Vier- und Mehrpunkt-Funktionen von den
Zweipunkt-Funktionen, so dali ein nicht-lineares Glei-
chungssystem fiir die Zweipunkt-Funktionen

ilal a1y

sa Lj=1,....m, (3.1
ibrigbleibt. Dazu bilden wir die Matrixelemente des

Kommutators [H, a}a,], wo

— it a1 1 iyig, iziy 4f of
H=) Th"ala+} > V&:i aj. al a, a, (3.2)
i h iy in i i

der Hamilton-Operator ist, zwischen den Zustinden

>, ...,
CLIH. af a, 115
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Wenn wir annchmen, daBl die Zwischenzustinde
>, ....|I> als angendherte Eigenzustinde von H
nicht nur die Faktorisierungseigenschaft (2.6) haben,
sondern auch Eigenzustinde des ,Quasiteilchenope-
rators™ & sind:

h|I>=8il>; i=1,..,m, (3.4)

der H approximiert, erhalten wir die Hartree-Fock-
Theorie mit Zwischenzustinden:
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m
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+3 ilafa, 11> T
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_ilTPh(I,.I ala 11>
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T =1
N> =A
Lj=1,...,m. (3.5)

Wir miissen die Bewegungsgleichungen durch die Teil-
chenzahlbedingungen erginzen, weil Zustinde mit der
Faktorisierungseigenschaft (2.6) im allgemeinen nicht
Eigenzustinde des Teilchenzahloperators N sind. Wir
bringen diese Gleichungen in eine iibersichtlichere
Form durch Einfiihrung der verallgemeinerten Dichte-
matrix

piy=<Ald]a,|B> (3.6)

und der verallgemeinerten Hartree-Fock-Matrix

%Aalg — Tab 5AB+ Z Val', bl pfqlB (37)
Lr

2(2,— Q) pic
= Y (P HLE— A PN+ P Ao — AL Ohs
k, K
Y=
k
[AD N CH K> el >, 1L, . L)Y (3.5)

(3.5) ist ein Gleichungssystem fiir die verallgemeinerte
Dichtematrix (p4%); die Eigenwerte Q, des Quasiteil-
chenoperators h sind nétig, um die Teilchenzahibe-
dingungen zu erfiillen. Bei einem Zwischenzustand
reduziert sich die Hartree-Fock-Theorie mit Zwischen-
zustdnden zur iiblichen Hartree-Fock-Theorie, welil
dann die Austauschterme beziiglich der .4™-Teilchen-
Zwischenzustinde mit den direkten Termen zusam-
menfallen. Mit der Dichtematrix liegen alle Matrix-
elemente von Ein- und Zweiteilchen-Operatoren zwi-
schen den Zustinden |I,},|1,),...,|I, > fest; so sind
in unserer Hartree-Fock-Niherung die Energien des
Vielteilchensystems die Erwartungswerte

(ALH |A)

= T A alTl a;, 14>

+1 Y viRhRR Al afl, a; a, |AY

= Ty X VERR LG G8)
Es gibt demnach zwei Moglichkeiten, die Energien
des Vielteilchensystems zu berechnen: Gleichung (3.5)
oder Gleichung (3.8). Da die Eigenwerte Q, die Rolle
Lagrangescher Multiplikatoren spielen, sind die Kon-
sistenzbezichungen

Q,={AlH|A> (3.9)

nicht automatisch erfiillt. Obwohl sie sich, wie wir
zeigen werden, leicht erfiillen lassen, ist es oft giinstiger,
darauf zu verzichten. Daher verstehen wir unter Hartree-
Fock-Theorie mit Zwischenzustinden immer nur das
Gleichungssystem (3.5). Dieser Verzicht hat nicht nur
rechnerische Vorteile: Wihrend in die Lagrangeschen
Multiplikatoren nur die Strukturunterschiede der
Zwischenzustiinde eingehen, kommt e¢s bei den Er-
wartungswerten auf die tatsichliche Struktur an. Sie
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sind also um so ungenauer. je exponierter die Zwischen-
zustinde liegen. Daher ist es leicht moglich, dal} die
Resultate von (3.5) durch (3.9) nicht verbessert wer-
den.

Durch Gleichung (3.9) lassen sich die richtigen Losun-
gen von Gleichung (3.5) auswihlen: Die Losungen
von (3.5) treten paarweise auf, weil mit p“% auch

Pl =05 (3.10)

eine Losung ist. Das Gleichungssystem (3.5) hat in p
die Gestalt

—2(Q, - Q5% =Y (e

k. K

A= A )

ke ak xkc
%( %ﬁAK Pkc

Z AA

k

(3.11)

Die beiden Losungen liefern wegen

Z Ti{ iy ﬁilii +L Z Vi'zi{.ivnﬁhn V)ml
44 2 Ak KA
i, i i5.0y. 0y, i3, K
- ity i 11 301, D20y 4i2id oi1i] o)
Z T >V PAK PKa (3.12)
i1, i i, i1, 6,i2, K

dieselben Energieerwartungswerte. Die zweite Losung
p scheidet aus, da zu ihr die Energien —£, und die
Energicerwartungswerte {A|H|A) gehoren, die Kon-
sistenzbezichungen (3.9) also nicht einmal niherungs-
weise erflillt sind.

Aus (3.5) folgt eine Orthonormierungsbedingung fiir
die Zwischenzustinde |1, ), |[I,), ..., I >:

(2, ~Q)CAINICY=0,  dh. CAINICY=16,.
(3.13)

die die lineare Unabhingigkeit dieser Zustiinde garan-
tiert. Diese wichtige Eigenschaft ist an das Auftreten
der Austauschterme beziiglich der .4"-Teilchen-Zwi-
schenzustiinde in Gleichung (3.5) gebunden. Daher ist
die Forderung {A|N{C> =0 fiir |4>+|C)> [15] iiber-
fliissig.

4. Losung der Hartree-Fock-Theorie
mit Zwischenzustinden durch doppelte Selbstkonsistenz

4.1. Die Struktur der verallgemeinerten Dichtematrix

Wir geben in Abschnitt4 ein Losungsverfahren fiir
das Gleichungssystem (3.5) und die Konsistenzbezie-
hung (3.9) an, die als Gleichungssysteme fiir die verall-
gemeinerte Dichtematrix (p ?5) aufzufassen sind. Aus-
gangspunkt unserer Uberlegungen ist die Beobachtung,
dal} die verallgemeinerte Dichtematrix als hermitische
Matrix aufgefallt werden kann. Aus der Definitions-
gleichung (3.6) folgt

Pis="Pi*. (4.1)
Gleichung (4.1) bedeutet Hermitizitét der verallgemei-

nerten Dichtematrix, wenn man sich die iibereinander
stehenden Indizes zu einem gemeinsamen Index zu-

zusammengefalit denkt. Die Schreibweise
ptfmi’;) —pab 4.2)

bringt das klarer zum Ausdruck; in ihr nimmt Glei-
chung (4.1) die Gestalt

p“’“”’*p“%”’*'* (4.3)

an. Da die verallgemeinerte Dichtematrix hermitisch
ist, kann sie durch eine unitdre Matrix diagonalisiert
werden:

Pol=Y Uty o\ UbiE, (4.4)

LT

In Matrixform lautet diese Gleichung
P:UF’I)UT- (4.4)

Bei positiv-definierter Norm im Hilbert-Raum sind
die Elemente der reellen Diagonalmatrix (p{') nach
oben beschrinkt; aus den Gleichungen (3.6) und (4.4)
folgt

pi =Y Usi#< Ala]a,|B) Uph

a, A
b B

=1 ZU”‘*<A|a Z Ubtal|BY)<1. (4.5)
Es ist daher eine zu starke Einschrinkung, p als Pro-
jektor [15] anzuschen. Gleichung (4.5) ist nicht die
einzige Einschrinkung fiir die Eigenwerte der verall-
gemeinerten Dichtematrix. Da die Zwischenzustinde
¥ -Teilchenzustinde sind, folgt aus der Definitions-
gleichung (3.6) die Spurbedingung

Z pir = Z pui=m.. (4.6)

Gleichung (4.6) ist cine notwendige Bedingung, die
Nebenbedingungen Zp““—,,»v"” zu erfiillen. Wegen

{4.6) bleiben m—1 Nebenbedingungen iibrig. Da in
den Bewegungsgleichungen (3.5) nur die Differenzen
Q,—8, der Lagrangeschen Multiplikatoren vorkom-
men, gibt es genau so viele linear unabhéngige Diffe-
renzen wie Nebenbedingungen. Daher ist das Glei-
chungssystem (3.5) widerspruchslos.

Die Hermitizitit der verallgemeinerten Dichtematrix
hat die Hermitizitit der verallgemeinerten Hartree-
Fock-Matrix (3.7) zur Folge:

A= AL 4.7

Wir bezeichnen (p%2) nach (4.4) faktorisiert mit
(p“h AU, pp)); ebenso bezeichnen wir (#45) als Funk-
tion von U und p,, mit (#2(U, p,)).

4.2. Losung der Hartree-Fock-Theorie
mit Zwischenzustinden

Wir zeigen, da3 (3.5) nur als Gleichungssystem fiir die
unitdre Matrix U und nicht fiir die Diagonalmatrix p,,
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aufzufassen ist; die Diagonalmatrix p,, wird vielmehr
durch Symmetrien und andere Randbedingungen des
Vielteilchensystems bestimmt. Zu diesen Randbedin-
gungen gehdren auch die Konsistenzbeziechungen (3.9).
Wir l6sen hier das Gleichungssystem (3.5) fiir fest vor-
gegebene Diagonalmatrizen pj; damit verzichten wir
vorerst auf die Erfiillung der Konsistenzbezichungen
(3.9). Im nachsten Abschnitt werden wir die Auswahl
geeigneter Diagonalmatrizen diskutieren.

Wir bringen das Gleichungssystem (3.5) in die Form

Z [PZ'R(”Z‘Z + ok 51\'(' Q( )— (%Aalf +6 5/&1( QA)plli’cC

k K

+ e (A — 080, Q)= (HE— 06, Q)P 1=0;
Y =N 4.8)
k

Wir koOnnten die Losungsverfahren der Hartree-

Bogoliubov-Theorie sofort iibernehmen, wenn der
Austauschterm beziiglich der 4 -Teilchen-Zustinde

W= ’;([Piﬁ<(%ﬁ‘é ~ 00,4, Q)
- (%i?(ls — o Ok Q(‘)p’:l( 4.9)

fehlte. Wir stellen jedoch leicht fest, daf3 die Losungs-
verfahren der Hartree-Bogoliubov-Theorie [11] auf
das Gleichungssystem

2 [P E+ 040 Qe + YO
kK
- (%;‘l’: + ok 5/11( QA + Y/?II:’)P?(CL'] =0;

Y pah=A
k

anwendbar sind, wo Y eine beliebige hermitische
Matrix ist:

(4.10)

ab __ yvbasx
YAB_YBA .

(@.11)

Wir bestimmen die unitdre Matrix U durch Diagona-
lisieren der hermitischen Matrix (AU, p,)+
08 ,x R, + Yi§):

YAALU, pp)+0%0,, Q, + Y Ufh = U/‘{gD‘g', 4.12)
k K

wobei die Lagrangeschen Multiplikatoren €, so zu
wiahlen sind, daf3 durch die unitire Matrix U die
Nebenbedingungen

Y P (U, pp) =" (4.13)
k

erfillt werden. Man priift leicht nach, daB die durch
(4.12) und (4.13) bestimmte Dichtematrix p=Up,U"
eine Losung des Hilfsgleichungssystems (4.10) ist. Da
Y beliebig gewesen ist, fragt man sich, ob es ein Y gibt,
so daB die Losung von (4.10) auch Losung von (4.8)
ist. Wenn das der Fall ist, mul3
kZK [oik Yeé— YiK prcl=Use

(4.14)

sein. Wir fragen also nach der Losbarkeit des Glei-
chungssystems (4.14) fiir Y. Es ist in der Tat losbar,
wenn alle Matrixelemente des Hamilton-Operators
(3.2) reell sind, d.h. bei Zeitumkehrinvarianz. Das
trifft auf den weitaus gréBten Teil der Fille zu. Dann
ist auch U reell, d.h. orthogonal. Der Beweis ist sehr
einfach.

Da p und # hermitisch sind, ist der Austauschterm
beziiglich der .4"-Teilchen-Zustidnde antihermitisch:

Ue = - AL, (4.15)

Dabher ist auch der mit der unitiren Matrix U trans-
formierte Austauschterm antihermitisch:

W=UAU; W=-A". (4.16)
Die Diagonalelemente 244 von U’ sind also rein
imagindr. d.h. bei Zeitumkehrinvarianz gleich 0:

(4.17)

Wenn wir die mit der unitiren bzw. orthogonalen
Matrix U transformierte Matrix Y mit Y’ bezeichnen:

A4 =0 bei Zeitumkehrinvarianz.

Y'=U'YU; Y'=YT, (4.18)
nimmt Gleichung (4.14) dic Gestalt

ppY =Y p, =W 4.19)
an, d.h. die Gestalt

(o3 = P ¥ e =W (4.19)

Die Losbarkeit des Gleichungssystems (4.14) entschei-
det sich also am Gleichungssystem (4.19). Wir kénnen
ohne Beschrinkung der Allgemeinheit annehmen, da3
dic Eigenwerte der verallgemeinerten Dichtematrix
voneinander verschieden sind. Dann ist

Y’;;;:M,) Qe figr (fl)zk (2)

Aus Stetigkeitsgriinden sind auch die Matrixelemente
Y% bestimmt, wo pid’ = p!¢ fiir (Z) * ((C) ist. Da bei
Zeitumkehrinvarianz W% =0 ist, lassen sich die Glei-

chungen (4.19) auch fiir (;)= ((C) losen. Offensicht-

aa

lich sind die Diagonalelemente Y’4% nicht eindeutig
bestimmt; das ist verstindlich, da die Kommutator-
gleichung (4.14) keine eindeutig bestimmte Losung hat.
Damit haben wir nicht nur die Losbarkeit des Glei-
chungssystems (4.14) bewiesen, sondern auch gleich-
zeitig ein Losungsverfahren angegeben.

Die Losungsverfahren fiir die Gleichungssysteme (4.10)
und (4.14) lassen sich kombinieren zu einem Losungs-
verfahren fiir die Hartree-Fock-Theorie mit Zwischen-
zustdnden, d.h. fiir das Gleichungssystem (3.5). Da in
allen bisher gerechneten Modellen Y =0 ist, 16sen wir
das Gleichungssystem (4.10) mit Y =Y, =0. Mit dem
so gewonnenen p berechnen wir den Austauschterm
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beziiglich der .4"-Teilchen-Zustinde (4.9). Wenn er
verschwindet, haben wir offensichtlich das ganze
Gleichungssystem (3.5) gelost. Verschwindet er jedoch
nicht, so berechnen wir aus dem Gleichungssystem
(4.14) ein Y =Y,, wobei wir alle nicht eindeutig be-
stimmten Matrixelemente von Y, gleich 0 setzen.
Danach beginnen wir wieder von vorn, indem wir das
Gleichungssystem (4.10) mit Y =Y, 16sen. Dieses Ver-
fahren licfert eine Folge Y,.Y,,Y,,..., die gegen Y
konvergiert, weil alle Matrixelemente beschrinkt sind.
Dieses Y tritt nach Konstruktion in (4.10) und (4.14)
auf. Daher ist die Losung von (4.10) auch Losung
von (4.8). Damit haben wir bei Zeitumkehrinvarianz
die Hartree-Fock-Theorie mit Zwischenzustinden
durch doppelte Selbstkonsistenz geldst: Selbstkonsi-
stenz fiir p und Selbstkonsistenz fiir Y. Wir werden im
iibernédchsten Abschnitt eine schematische Darstellung
des Losungsverfahrens der Hartree-Fock-Theorie mit
Zwischenzustiinden geben.

Nebenbei mochten wir noch feststellen, dal die
Hartree-Fock-Theorie mit Zwischenzustdnden sym-
metrischer ist als die Multi-Konfiguration-Methode
von FiBler [16, 17], da keine Spalte der unitiren
Matrix U ausgezeichnet wird, was bel der Matrix der
Entwicklungskoeffizienten nach Slater-Determinan-
ten der Fall ist.

4.3. Die Eigenwerte
der verallgemeinerten Dichtematrizen

Wir haben in Abschnitt 42 die zu fest vorgegebenen
Diagonalmatrizen p;, gehdrenden Losungen des Glei-
chungssystems (3.5) gesucht. Da wir aber kein Prinzip
zur Bestimmung der Eigenwerte p‘T’ kennen, machen
wir den Vorschlag, die Eigenwerte p‘T) der verall-
gemeinerten Schalenmodelldichtematrix p, =(p,%%) zu
nehmen. In der gewoShnhchen Hartree-Fock-Theorie
z.B. sind sie entweder 0 oder 1. Damit verzichten wir
auf die Erfilllung der Konsistenzbeziehung (3.9). Je-
doch begehen wir keinen groBen Fehler: Die Q, sind
als Lagrangesche Multiplikatoren in einem Glei-
chungssystem fiir die unitire Matrix U langsam ver-
dnderliche Funktionen der Eigenwerte, wihrend die
Erwartungswerte { 4| H|{A) schnell verinderliche Funk-
tionen sind. Da man die Eigenwerte p‘T’ in physika-
lisch interessanten Fillen hochstens um 19 abindern
muB, um die Konsistenzbeziehung (3.9) zu erfiillen,
liefern die 2, die bessere Nidherung fiir die Energien
der Zwischenzustinde |A>e{|I >, |L,>,....|I »>}. Da-
her geben wir die Energiedifferenzen des .4"-Teilchen-
Systems immer durch die 2, — Q. wieder.

4.4. Das Flufdiagramm fiir die Hartree-Fock-Theorie
mit Zwischenzustdnden

Das folgende Diagramm gibt einen Uberblick tiber
das Losungsverfahren der Hartree-Fock-Theorie mit

Zwischenzustinden, das wir in den vorhergehenden
Abschnitten entwickelt haben.

Man beschalffe sich die
Eigenwerte von p
| S

' Man setze Y=Y, } Man setze
i Yo =Y

Man lose das Glelchungs-
system (4.12), (4.13)
! R
Man erhilt p=U p, U'
und die €,
' 1

Man berechne A in (4.9)

!
; Man lése das Gleichungs-
“' system (4.14)

1 N
\ Man erhilt Y=Y, "

‘<_u

(3.5) 1st gelost

T
|

( fakultativA\)
— N

|
v

(3.9) schlecht

Man priife die Konsistenz-
erfillt

beziehung (3.9)
Q3.9) gut erfiillt )
T

[l (3.5), (3.9) gelost l

5. Anwendung der Hartree-Fock-Theorie
mit Zwischenzustinden auf das Kleinsche
Rotations-Vibrationsmodell

5.1. Das Modell

Wir testen die Hartree-Fock-Theorie mit Zwischen-
zustanden am Kleinschen Rotations-Vibrationsmodell
[12—14], dessen Spektrum je nach den Werten der
Kopplungskonstanten Rotations- oder Vibrations-
charakter hat. Obwohl nur der Rotationsteil des Spek-
trums richtig wiedergegeben wird, lohnt sich die An-
wendung auf dieses Modell, weil die Struktur der
Gleichungen, der Einbau von Erhaltungssitzen und
dic Behandlung entarteter Niveaus gut zu iiberblicken
sind.

Der Einteilchenraum des Kleinschen Rotations-Vibra-
tionsmodells besteht aus zwei (2 + 1)-fach entarteten
Schalen. Man bezeichnet die zugehorigen Fermion-
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Erzeugungs- und Vernichtungsoperatoren mit
j‘n,rr’am,a'; m::_.js _J+1”J’ U:il,

Jj ist halbzahlig. (5.1)

a

Wir deuten die zweiwertige Variable o als Drehimpuls
um eine feste Achse. Man erhilt exakt 1osbare Modelle,
wenn man die Erzeugungs- und Vernichtungsopera-
toren (5.1) zu den zehn Paarungs- und Multipol-
operatoren der R(5)-Lie-Algebra zusammenkoppelt:

(— y-mat  at

m, +1"—m, —1°

X (h l)j‘m aL, +1 aT—m, +1;

_%
( J“r__

—1y"al  a

m, —1°

]/53

af

m «rlam ——1’

+
T, =7 :*::
+=) V205
Z(am +1 m+1 In,——lam,fl);

N:zam.julam,ﬁl-i_am,—lam,r 1);
m

Hier sind 7, der Gesamtdrehimpulsoperator und N
der Teilchenzahloperator. Die Operatoren 7, 7, bil-
den eine SU(2)-Lie-Unteralgebra mit dem Casimir-
Operator

20=2j+1. (5.2)

?=Q(t 1 41 1, )+;7 (5.3)
und den Vertauschungsregeln

T
[to. T )= %27, [Tjuf,,]:‘o—

s (5.4)

Das Kleinsche Rotations-Vibrationsmodell st durch
den Hamilton-Operator

H=-G2QA Ay—F(t 1 _+1 1), (5.5)

die Summe einer Paarungs- und einer ,,Quadrupol-
Quadrupol“-Wechselwirkung, definiert. H kommutiert
nicht nur mit t, und N, sondern auch mit dem Ope-
rator P, der die Drehimpulsrichtung umkehrt:

Pt P '=t; PP l=—14
P l=p'=p. (5.6)

USw.;

Die Zustéinde

) . N .
- 70, p> seien die Eigenzustinde von

) N,
H, 7,, N zu den Eigenwerten E (T,T,p)’ Jys N
Aus (5.6) 1aBt sich die Beziehung

N dy N\ | T
S . 5.7
Pl EXER ) 5 2,p> (5.7)

ableiten. Daher sind die Zustéinde, fiir die J,/2=+0
ist, mindestens zweifach entartet. Wenn wir eine reelle
Darstellung wihlen, folgen aus (5.6) und (5.7) Sym-
metriebeziehungen zwischen den Matrixelementen der
Operatoren (5.2) nach Art von

N Ty N dy A
?a?ap T+ 717_ ’p)
2 S’ d,
=\3" 7P 5 "*"‘ P
AU
:<2’ ERd >

In (5.8) haben wir schon die aus (5.4) folgenden Aus-

wahlregeln
N, ATds
5o R p
A,

o V) L
:b.,‘v;,,rt 'O.I(,,Jhi2<79 ?0’ p B 7?‘{‘ 15 4 > (59)

beriicksichtigt. Der Vollstandigkeit halber geben wir
die Auswahlregeln fiir die Operatoren

p| s

Ty

N, =1 (N+1,) (5.10)
an:

Ny AT

00 pIN |0y

<2’2 PP 155 p)

=8, ) Fp0 0y p LA T, (5.11)

Da die Hartree-Fock-Theorie mit Zwischenzustédnden
nur den Rotationsteil des Spektrums richtig wieder-
gibt, muf} die Ubereinstimmung im Grenzfall G=0,
wo das Spektrum ein reines Rotationsspektrum ist,
besonders gut sein. In diesem Grenzfall kann H in
die Form

F
Hig_o=— ;@1 —17)

~10 (5.12)

gebracht werden. Die Basisvektoren fiir die Darstel-
lung von SU(2) licfern die Eigenzustande von Hj;_,:

NI SN Y Jy\
folgp /T 2’5’7)’
N T TN Jd AT
2 0 _ i oY Y0,
t 7’5’?}‘2(2“) 2’2’2>’
N T TN NESVAAY
Hi; 42’2’2>_2§“2(J(J+2)~J0 3755 )
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Man sieht sofort, dal bei gerader Teilchenzahl im
Grundzustand J=.47 J,=0 und im zweifach ent-
arteten, ersten angeregten Zustand J=.4" J,=+2
sind. Im Grenzfall G=0 sind auch die Matrixelemente

A A I
vaa (3.3 %, 7373
g Jo 1Y \
LRI s
bekannt.

5.2. Die Hartree-Fock-Gleichungen
mit Zwischenzustinden fiir das Modell

Wir setzen in die Gleichungen (3.5) und (3.9) der
Hartree-Fock-Theorie mit Zwischenzustinden den
speziellen Hamilton-Operator (5.5) des Kleinschen
Rotations-Vibrationsmodells ein. Sie nehmen eine
besonders einfache Form an, wenn wir voraussetzen,
daB die Zwischenzustande |I,>,11,>, ..., |1, In einem
irreduziblen Darstellungsraum von R ({5} liegen. Dann
konnen wir nimlich setzen

Ald! , a, ., 1By = <A1N IB) &

mn’

falsche Q-Abhingigkeit haben [ 13, 14]. Man verifiziert
leicht die Orthonormierungsbedingung (3.13):

CAIN,|By+(AIN_|BY=4"6,,. (5.17)

Mit ihr vereinfacht man die Konsistenzbeziehung
(3.9) zu

Q=

A F
1=~ F 3+ (sm) TN KO KIN 14)

_ (p+g’) Y (At [Ky<Klt_|4)

K

+<{AlT K> (K|t |4)). (5.18)

5.3. Spezialisierung auf gerade Teilchenzahl
und drei Zwischenzustinde, den Grundzustand
und den zweifach entarteten, ersten angeregten Zustand

5.3.1. Einbau von Erhaitungssitzen
und Behandlung entarteter Niveaus

Wir haben die Eigenzustinde von H, t,, N mit
A0 . . C :
o E‘l,p> bezeichnet. Wenn wir beabsichtigen, bei

gerader Teilchenzahl dic Eigenschaften des Grund-

| zustands |—.0,p,; und des zweifach entarteten,
A 6211 + an _|By=———+<{A|7,|B 5””1, (515) A AT
Al 21,5018 ]/2Q< 7. 1B ersten angeregten Zustands 7,+1,p,>;—7—---,—l,p>
und die Gleichungen (3.5) lauten zu bestimmen, miissen wir als Zwischenzustinde die
S )<K|N B —(P+ )1/9 Klt |B
Z( CAIN,IK>  <Ale [K>120y KB (292 20 oo V2K 1B
r WAlT |K>2€Q  {AIN_IK) F G ) F G
~(g*am) VIRCKITIBY @yt (500555 ) CKIN. 1B

bt ygi—g) INIK> = (G5 ) V3B 1K)

=2 .
K L6
(a2

CAIN1AY +<AIN_[A) =47

An Gleichung (5.16) fillt sofort auf, daB} sie die Gestalt
von Gleichung (4.10) mit Y=0 hat. Das Selbstkon-
sistenzproblem fiir Y ist also von vornherein gelost;
es bleibt das Selbstkonsistenzproblem fiir die verall-
gemeinerte Dichtematrix. Weiter stellt man fest, da3
der Vibrationsteil des Spektrums nicht richtig wieder-
gegeben wird, weil die zu G proportionalen Terme die

G F
)]/7—§<Al‘f K> @ bAk+(2QZ 79) CAIN K>

140, 1B, (KD el ) 130 s

(K|N_|B)

) (KlT_|B>Y20)\
{K|z |B>)2Q )

(KIN.|B)

£} (5.16)

Zustinde

0>p0>;
o -1
R sP

n
,+1p>

10> =

|- 1= (5.19)
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in das Gleichungssystem (5.16) aufnehmen. Es liefert
allerdings nur Néherungen fiir diese Zustdnde, die
nicht alle Quantenzahlen der exakten Zustdnde be-
sitzen. Nach Konstruktion haben die Naherungszu-
stainde im allgemeinen keine feste Teilchenzahl; man
kann nur den Erwartungswerten die richtige Teilchen-
zahl geben. Die 7,-Erhaltung 46t sich tiber die Aus-
wahlregeln (5.9) und (5.11) fiir die Matrixelemente der
Operatoren 7, und N, beriicksichtigen. Dabei zerfillt
das Gleichungssystem (5.16):

ProH o@p_o A Dp A @p_ A,
=H 0P @K op ®H  p DH p_;:
{OIN, |0>+<O| N_|0) =47

CEUN DAL N_ £ 1D =4, (5.20)
mit

Pro=CE N [£1};

[ (EINZ|ED Vifz<i1|ri|0>)
pil_(l/2’§§<0|r;|i1> (OIN, 0>

Ho =0, —Qy+ A LN, [£1);

Ao

Q. = Q+ACEN £ 1D BVfQ(il|ri|0>)
‘( BY2Q0It, |+ 1) ACOIN,|0)

k]

und

i) oo
_(292 20/)° o\Q )

SchlieBlich beriicksichtigen wir die P-Erhaltung iiber
die Symmetriebeziehungen (5.8). Das fiihrt zu

p—0:p+0; p71:p+1’ (521)

so daB} die Gleichung p ¢ @p_H [ =H ,p_,®
A | p_, die Gestalt der Gleichung p  (#, @p K, |
=H_op,o®H,  p,, annimmt. Daraus folgt

Q =9, (5.22)

also die zweifache Entartung des ersten angeregten
Niveaus. Nach Einbau aller Erhaltungssitze hat das
Gleichungssystem (5.16) fiir die drei Zwischenzustande
|0>, |+ 1) die einfache Gestalt

P oo, 0 @P A =H P o@H Py

2¢0IN, 0y =4";

CHUNJF D+ (HUN [+ 1) =4 (5.23)

5.3.2. Losung

Wir 16sen das Gleichungssystem (5.23) mit den in Ab-
schnitt 4 entwickelten Methoden. Es dient zur Be-

stimmung der orthogonalen Matrix in der Zerlegung
(4.4), wobel man die Eigenwerte der verallgemeinerten
Dichtematrix als bekannt voraussetzt. Die Zerlegung
von p_,und p,, st sehr einfach:

Poo=X+1N_|+1>=1-q,-1;
) _(<+1|N7|+1> V29<+1|r,|0>>
+17

V2Q<0[t _|+1)  (OIN_|0)
_ ( co§(p sin(p) (q2 O) (cpsq) —sin (p)' (5.24)
—smm@ cos@/ \0 g5/ \sing cos¢

Da die Gleichung p  # = ,p , trivialerweise
erfiillt ist, haben wir nur noch, analog zu (4.12), die
zweireihige Matrix | zu diagonalisieren. Dabei
geht das Gleichungssystem (5.23) {iber in

((Q+] _Qo)
+A(q, — N +4, sin? @ +q, cos’ ¢)) cos ¢ sinp
+B(~q,+4;)(cos? ¢ —sin? @) cos ¢ sinp =0;

-~

——=gq, sin’* ¢ +q, cos? p;

3N
3 ——=4, +4,+4q;. (5.25)

2

Die letzte Gleichung ist die Spurbedingung (4.6). Das
Gleichungssystem (5.25) hat die Losung

(I 1 Vay
o= (F (ﬁ‘ﬁ)”ﬁ) ("1‘7)’

i N
20¢+115, 105 =04 =g, ~a)) (3 —5);
CHIN 415 =0 — gy

Q

W
<O|N+|O>=7. (5.26)
Sie niitzt wenig, wenn es nicht gelingt, sich die Eigen-
werte ¢,, ¢,, q; zu beschaffen. g, ist bekannt, wenn
man dem Matrixelement {+1|N,|+1) den exakten
Wert (5.11) gibt:

4, =3(N +2). (5.27)

Damit ist die Losung (5.26) bis auf das Matrixelement
{+1|7,|0) eindeutig bestimmt. Da die Hartree-Fock-
Theorie mit Zwischenzustinden ohnehin nur den
Rotationsteil des Spektrums richtig wiedergibt, darf
man fiir q,, g, die Eigenwerte der Matrix p , im
Grenzfall G =0 wihlen. Nach (5.14) ist

,D+1 cxakl: - ’ (528)
xat 1
TAVEG) b

2 \2 2
so daf
=N q3=-1 (5.29)
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sind. Wenn wir diese Werte in die Gleichungen (5.26)
einsetzen, erhalten wir

F/ 1\ G
o —o="(_-1),0
—0= (1 2Q>+Q,

N AN
204+ 1|‘L’+|0>2=7 (74—1);

—_—

(HUN |+ 1= (A"=2);

2

/1
COIN, 103 =" (5.30)
Im Grenzfall G=0 stimmen diese Werte mit Aus-
nahme der Energiedifferenz Q  ; — €, mit den exakten
Werten tiberein; diese unterscheidet sich von dem
exakten Wert (5.13) (2, ,—Q,) =F/Q um den

exakt
G=0

F o
I Alles in allem gibt dic Hartree-

+1

Korrekturterm —

Fock-Theorie mit Zwischenzustdnden den Rotations-
teil des Spektrums ausgezeichnet wieder.

5.3.3. Die Konsistenzbeziehung
fiir die Erwartungswerte von H
in den Zwischenzustidnden |0, |+ 1)

Wenn man nachpriift, ob die Losung der Hartree-
Fock-Theorie mit Zwischenzustinden die Konsistenz-
beziehung (3.9) erfullt, stoBt man auf Schwierigkeiten.
Mit den Matrixelementen (5.26) findet man fiir die
Erwartungswerte (5.18) die Ausdriicke

N F G\ A2
0lH|0) = -F—* —
COIH10) = (2(22 2Q) 4

—( 2)2%2( '—ql—qs)(%—qs);

p N (F G) "
2Q (292_29 a4 =)

~(+3) st e [y o)

Es fillt sofort auf, dall sich die letzten Terme der
beiden Ausdriicke um den Faktor2 unterscheiden.
Er wiirde auch im zweiten Ausdruck nicht fehlen,
wenn wir mehr Zwischenzustinde genommen hitten.
Die Erwartungswerte sind also sehr empfindlich gegen
Beimischung anderer Zustinde. Sie sind um so un-
genauer, je hoher die Zwischenzustinde liegen. Die
Lagrangeschen Multiplikatoren weisen diesen Mangel
nicht auf, da in sie nur die Strukturunterschiede der
Zustdnde eingehen, und nicht, wie in die Erwartungs-
werte, deren tatsdchliche Struktur.

Damit ist verstindlich, daB im Rotationsteil des
Spektrums die Lage des Grundzustandes durch die

(UH[E)=—

(5.31)

Gleichungen (5.31), (5.27), (5.29) gut wiedergegeben
wird, wihrend die Lage des ersten angeregten Zu-
stands aus Gleichung (5.30) folgt. Der Erwartungswert

NG

TNY e

29) gttt
(5.32)

stimmt im Grenzfall G=0 gut mit dem exakten
Wert (5.13)

-
O[H|0>= —— A" (4 +4—
OIHI0y =~ o1 47+

F
0|H|0 =——— A(A+2
OIHI0 = =45 117 +2)
liberein.
6. Schluf}

Die Erweiterung der Neuen Tamm-Dancoff-Methode
durch Einfiihrung von Zwischenzustinden fiihrt zu
ciner Fiille neuer Beziehungen in der nicht-relativisti-
schen und relativistischen Vielteilchentheorie. Wir
haben hier nur das nach der Hartree-Fock- und der
Hartree-Bogoliubov-Theorie nichst einfache, nicht-
relativistische Gleichungssystem untersucht: die Har-
tree-Fock-Theorie mit Zwischenzustinden. Wir haben
sie auf das Kleinsche Rotations-Vibrationsmodell an-
gewendet, wo sie mit dre1 Zwischenzustinden den
Rotationsteil des Spektrums gut wiedergibt. Wenn wir
versucht hétten, den Rotations- und den Vibrations-
teil gleichzeitig zu erfassen, hitten wir die Hartree-
Bogoliubov-Theorie mit Zwischenzustinden anwen-
den miissen. Das bleibt einer spiteren Arbeit tiber-
lassen. Trotzdem hoffen wir, daB} die einfachen, durch-
sichtigen und erfolgreichen Modellrechnungen den
AnstoB3 zur Behandlung realistischerer Vielteilchen-
systeme mit der Hartree-Fock-Theorie mit Zwischen-
zustdnden geben. Der Rechenaufwand wird nicht die
Grenzen des Gewohnten {berschreiten. Ganz all-
gemein kann man sagen, dal} die Hartree-Fock-
Theorie mit zwei Zwischenzustiinden einfacher als die
Hartree-Bogoliubov-Theorie ist. Man wird daher bei
kleineren Vielteilchensystemen die Hartree-Fock-Glei-
chungen mit zehn nicht miteinander entarteten Zwi-
schenzustinden noch [6sen kénnen.

Die neue Tamm-Dancoff-Methode mit Zwischen-
zustdnden ist ein kovariantes Ndherungsverfahren. So
ist sie fiir die Heisenbergsche nicht-lineare Spinor-
theorie [18] von Nutzen: Die relativistische Version
der Hartree-Fock-Theorie mit Zwischenzustinden er-
moglicht eine selbstkonsistente Berechnung von Va-
kuum und Bosonenzustinden. Andererseits konnen
wir auch mesonische Variablen beriicksichtigen [19]
und so einen neuen Zugang zu dem heute sehr aktuel-
len Problem der Pion-Kondensation [20] schaffen.

A, Friederich und W. Gerling danken dem Bundesministerium fiir
Forschung und Technologie und der Deutschen Forschungsgemein-
schaft fiir die Finanzierung dieser Arbeit.
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