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5. Dichtefunktionaltheorie (4 Punkte + 4 Zusatzpunkte)

2)

Direkte Korrelationsfunktion
Leiten Sie aus der Definition
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fiir die direkte Korrelationsfunktion die Ornstein—Zernicke Glei-
chung ab. Hinweis: Benutzen Sie G(r,r’) = n(r)h(r,r")n(r") +
n(r)o(r — r’), die Verallgemeinerung des bekannten Zusammen-

hangs g(r) = h(r) + 1 der entsprechenden Gréfen in homogenen
Fluiden.

Barometrische Hohenformel

Berechnen Sie fiir die Randbedingung n(0) = no das chemische
Potential p und die ortsabhéngige Dichte n(r) eines inhomogenen
thermostatierten idealen Gases im Einteilchenpotential p(r) =
p — u(r) mit u(0) = 0. Gehen Sie dazu vom bekannten Dichte-
funktional fiir die freie Energie eines inhomogenen idealen Gases
und der Minimalbedingung an das groflkanonische Potential aus.

Mikrophasenseparation in “Random Phase Approzimation” (RPA)

In der sogenannten RPA-Naherung erganzt man die freie Energie
F© des den kurzreichweitigen Anteil (r ~ o) der Wechselwirkung
beinhaltenden Referenzsystems um einen Term
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mit dem als Storung behandelten schwachen langreichweitigen An-
teil 11 des Paarpotentials.

i)

ii)

Zeigen Sie fiir ein homogenes Fluid, dass S, ' = Sc(,o)fl +
npry, gilt. Hinweis: c(r,r’) iber Funktionalableitung von
F ausdriicken

Zeigen Sie mittels i) auflerdem, dass fiir das Storpotential

v (r) =ue ™"

der Strukturfaktor einen Kleinwinkelpeak
S0 = a+b(q?/q5 — 1)?

entwickelt (Hinweis: Fourier-Transformation von v4(r) und
Entwicklung fiir ¢ — 0). Diskutieren Sie dessen physikalische
Bedeutung, sowie die der Parameter a, b, ¢y und den Beitrag
der langreichweitigen Wechselwirkung zur isothermen Kom-
pressibilitat als Funktion der Potentialparameter. Wann ist
die RPA fiir dieses System asymptotisch exakt?

gesamt: 4+4 Punkte
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