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Egs − b 的关系

图 1

选择从左边开始寻找极值点做变分
目标：直到最小特征值 Egs 收敛
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变分

图 2: 用 CAUCHY 收敛条件对 b 进行变分，并给定起始点（初值）

图 3: 前后两次循环的最小特征值

图 4: 结尾增加步长，如果是从右往左寻找那就是减少步长
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结果

图 5: 对 b 变分的结果

图 6: 对 b 变分的结果，b 的值约为 2.0
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图 7: 用 THOBASIS 计算的 np 基态波函数 rRTHO(r)
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图 8: rRTHO(r) 和正确的结果 rR(r) 做比较，其中蓝色线是 THOBASIS 计算的结果
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DEBUG

图 9: reference 里 THOBASIS 的归一化条件

实际上：（伪）的归一化条件 ∫
r2RHO

nl (r)
2
dr = 1

→
∫

s2RHO
nl (s)

2
ds = 1

→
∫

s2RHO
nl (s)

2
s′(r)dr = 1

→
∫

s2RTHO
nl (r)

2
dr = 1

其中

RTHO
nl (r) =

√
ds

dr
RHO

nl [s(r)]
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