
The position operator

What is 〈ψi|r|ψf〉?

Consider:

〈ψi|p|ψf〉 = 〈ψi|[H, r]|ψf〉 = 〈ψi|Hr|ψf〉 − 〈ψi|rH|ψf〉 = (εi − εf)〈ψi|r|ψf〉

And so:

〈ψi|r|ψf〉 = 〈ψi|p|ψf〉/(εi − εf)



Norm Conserving Pseudopotentials

What is 〈ψi|r|ψf〉 for a non local pseudopotential?

Consider:

〈ψi|p|ψf〉 + 〈ψi|[Vnl, r]|ψf〉 = 〈ψi|[H, r]|ψf〉 = 〈ψi|Hr|ψf〉 − 〈ψi|rH|ψf〉 =
(εi − εf)〈ψi|r|ψf〉

And so:

〈ψi|r|ψf〉 = (〈ψi|p|ψf〉+ 〈ψi|[Vnl, r]|ψf〉)/(εi − εf)



Ultrasoft Pseudopotentials

What is 〈ψi|r|ψf〉 when HΨ = ESΨ?

Consider:

〈ψi|p|ψf〉 + 〈ψi|[Vnl, r]|ψf〉 = 〈ψi|[H, r]|ψf〉 = 〈ψi|Hr|ψf〉 − 〈ψi|rH|ψf〉 =
(εi − εf)〈ψi|r|ψf〉+ εi〈ψi|∆Sr|ψf〉 − εf〈ψi|r∆S|ψf〉

And so:

〈ψi|r|ψf〉 =
(〈ψi|p|ψf〉+ 〈ψi|[Vnl, r]|ψf〉 − εi〈ψi|∆Sr|ψf〉+ εf〈ψi|r∆S|ψf〉)/(εi − εf)



Dielectric Function of ZnS
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Norm conserving pseudopotentials
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Ultrasoft pseudopotentials


