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6.1 Die Hartree-Fock-Näherung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .. . . . 39

6.2 Herleitung der Hartree-Fock-Gleichungen . . . . . . . . . . .. . . . . . . . . 40

6.3 Interpretation der Hartree-Fock-Gleichungen . . . . . . .. . . . . . . . . . . 43

6.4 Hartree-Fock-Energie und Orbitalenergien . . . . . . . . . .. . . . . . . . . . 44

6.5 Orbitalenergien und Koopmans’ Theorem . . . . . . . . . . . . . .. . . . . . 44

6.6 Brillouins Theorem . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .. 46

6.7 Closed-shell Restricted Hartree-Fock . . . . . . . . . . . . . .. . . . . . . . . 47

6.7.1 Der Elektronenspin . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 47

6.7.2 LCAO-Ansatz und Algebraisierung . . . . . . . . . . . . . . . . .. . 49

6.7.3 Lösungsprozedur: Das Hartree-Fock-SCF-Verfahren. . . . . . . . . . 51
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