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∑
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∑
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∑
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H = H1 +H2 +H3 +H4,
a× �¨¨?2b

û� 



§¦
����
�

H1 =
∑

〈i,j〉

∑

αβ

tαβij
∑

σ

c†iασcjβσ + 
(¨Ò��¨ aR z¨�12b

H2 =
∑

i

∑

α

εiα
∑

σ

niασ
a× �¨ýü!b

H3 =
∑

i

1

2
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i

′∑

αβ
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σσ′

niασniβσ′
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∑

i
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JHi
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Read Input Files

Form Basis Set

Form Hamiltonian

Find Ground State

Enter Vpd σ
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	¸� % �¥�~�)�*	�|P����������� % �L�_����-_���)���
���¥�����`��� 2n− 1 ��n_���`���
��	����*�
�s��-
��t n(n+ 1)/2 ¨ · ���
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j=1

ci,j |φj〉 . a× z¨�û� 2b
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H = H0 +H1
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H = Hel +HEP
a× z¨�û���b
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Hel = t
∑

〈ij〉
c†icj + 
(¨Ò��¨ a× �¨�û�#+b

HEP = ~ω(
∑

i

b†ibi +
1

2
) + λ

∑

i

c†ici(bi + b†i ).
a× z¨�û_*!b
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�-�	¸�~�����j� % 	�
���� HEP
p

�)
_���Ç���_� % ��	��_� U �
� Hel
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1
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©ª�y�{
_�z���*���)
���t¡���*�
S = α

λ

~ω

∑

i
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∑
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∑
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∑
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(bi−b†i )e−α
λ

~ω
(bj−b†j).

m 
��o���¯|z�=�,�)����	����

��Ç�E���*	¸�~�
	����j� % Öë�����wµ ²¢	��
�
�W+¥���
�����)���9	����
���{���~���)
��o�s+����)�����y�W+������)
���+~���*	¸�wµ
�)	����j� % �*�)�~�)� |Ψ〉V

H̄ = te−α
2 λ2

2~ω2

∑

〈ij〉
c†icj +

~ω

2
+
λ2

~ω
(α2 − 2α)n2 a× z¨ý � 2b

����-q�]	��_	��]	�
����

��������*�
���
�k����-�	��������
��n���-zµ �*�{�w�)���������*����§¦	��

q�
���
�k�������
���)
���+~���*	¸�~�
	������ % �j���)�~��µ
���
��� λ ¨

$ �=�)
��!���`�W+��v�)�
�����,t¡���
�¥�~�)	�����-�	¸�������j� % 	�
������)
��v� % �����
�
����µ³��
��������ã�����]	 % �
����	����Lt¡��� α = 1 	��
�¥�W�¥�k�������_�
	�-_���
��-��}|_�����¦	��L�)
_� % 	��]	��c§¦
_���
� t→ 0 p�����-q	��®�)
_���
�}t¡���
�������z��-q���_���
�s|z	��¥�~�)	����L	��
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�
�����!����n�� % 	��_� % 	��¥	���a¡�

����
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��&§F�s����µ ����n�� % 	��_�
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	�� % 	��]	��F	��¦	��=�_���=� % �������)
��~� S � % ��������	�+����=���
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����ª�����
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����
	��¥� % �!�)�
�����,t¡���
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�
n_��� % ���¥�����)��-Ð���¿�³§F� ��-�-�	��)	����j� % n���	��{���,� �)�)�~���*t¡���*�L�w�)	������ S2

���_- S3
¨ ' ��t¡���
����������\¶ûWü�p� �"J^
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��n_�
�
�����

�	��������
�o	�����n_�{
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��o�������
�}|�����tZ�
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m 
�� ¹ �
�,�=�
�)���_�*t¡���*�L�~�
	����L	�����t¤�
�����{���~���

S2 = ξ
∑

i

∆i(b− b†) a× z¨ý +�!b

§¦
����
� ξ 	��v��-�	��¥�����
	���� % ���
���������*�)�������~��- ∆i
���
��+~���
	��~�)	����j� % �j���
���¥�}�)���
�yn��
nj� %�% ��	����)���
���*���
��-

���En���	�t¡���
� % �~�
�
	�����-_	��
� % �������]�����)��¨ m 
������k�W+��=�)�)�~���*t¡���*�L�w�)	����]-_���
���
	��`���F�)
_�&�*���,�)���Þ§F� %�% 	��¥�)
_�
��-�	����j�~�
	��]�
����	��]�]§¦
_���
���

���� % ���}�)�*���zµ³�_
�������� ����n�� % 	�����	��y§®����� �����¥�j�~�
��-ª�)���

��q
������_	���� t ¨
m ��n���-����
�,�{����-Ç�

j�~�=§®�����~�)�v�

j�~���)
��v� % �����
�
���(ÑÒ�����
�s�w�)	������~-����*�)�*n����
	����������]��n_�
�v§¦	��)
 S2

�~��-
���*�&�)
����
�}t¡���
���_���¦�J3`���}�)��-����]�)
���n��_	��{�~�*���)�
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��������q���`���)�~�
���®�����)
����~�)
����

j���_-����*���
���
�s� % ��-����

b̃i = bi − ξ∆i.
a× z¨ý J��b

m 
����)�
�����,t¡���
�]��-��&���]	 % �)���_	¸���yaYn��_-���� S2
� % ���_�_b®	����

����

H̃ = Hel + H̃EP
a× z¨ý �#2b

§¦
�	��{
b§¦	 %�% �k�������z��- �~�����
�s|z	��¥�~�
	����Á��� % ��	�t H̃EP
	��v�*�L� %�% �����]�j���*��-b�
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j�~��	��v	��b�)
_�
�
�¥� %�% ����n�� % 	���� % 	��¥	��s¨
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 -����*���*	��k���!�

��L��
����
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�������

 ��t��)
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����F�_���®�~���_��r�² m t¡�*���H�`�������]	��_�v�o+����*�¥�`�W§F���*t¡n % �
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$ �h���*��+���-]��������
_�����`���
�v����-ÀE���
_�;\ý �û'^j�)
_�����
��n_��-zµ³�,�{�~�
���������
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Ev[n(r)] =

∫

v(r)n(r)dr + F [n(r)] a× z¨ý 2?2b

§¦
����
� T �~��- V ���
�¦�)
�����	����}�)	��=���_-L�k���)�����
	¸� % �������*��	�����p v(r) 	��E�v�,�{�~�
	��=�}|��)���
�j� % �k���)�����
	¸� % p�����-
|Ψ〉 	����)
��o�¥������µ �`��-_�¥§��s+��}t¡n����}�)	����(¨ m 
_�yº�nj�~���
	��³�

F [n(r)] = 〈Ψ| (T + V ) |Ψ〉 a× z¨ý +1!b

	��&n���	�+����*�)� % t¡n��_���)	����j� % ��tE�)
���-������
	��³������-��������`���*
��W§¦�Á�
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����k���)
Ç�)
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��n����k���¦��t¢� % �����
�
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���j���)�w�)���)���*�¥���y�

���� % ���
�*	��s� % ­®��n % �����ª�������*��� 1

2

∫
n(r′)n(r)/ |r − r

′| drdr′ p
�)
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����¨
m 
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F [n(r)] =

∫

v(r)n(r)dr +
1

2

∫
n(r′)n(r)

|r − r
′| drdr

′ + Ts[n(r)] + Exc[n(r)]. a× �¨  �ü2b
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σ
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∑

α,β

tαβ 〈jb, ~µ|
(

c†1αc2β + c†2βc1α

)

|ia, ~ν〉

= tabδ(~ν − ~µ) [δ1,iδ2,j + δ2,iδ1,j ] .
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∑
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~ωδijδab 〈~µ|
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b†iσbiσ + 1/2
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∑
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)

|ν1ν2〉 δν3,µ3
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〈jb|
(

c†l1cl2 + c†l2cl1
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|ia〉

+ 〈µ3µ4|
(
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〈jb|
(
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= ξδij
[
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(
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∏
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(
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∏
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]
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∏
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(
δµj ,νj−1

√
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√
νj + 1
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∏
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×
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√
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ν2+j + 1
)
]
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∑
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��!	����)���,µ³� % ���j�~������n�� % 	���������n % -ã�����]�!��	��
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j���
���}µ �
�)���_�*t¡���¦�������*���������
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-_���
	�����p�|y§¦
����
�]� %�% �)
�� 3z2 − r2

���*��	��)� % ������� %�% Õ 	��~�
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-_	������)���)
��¥��� % �����
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	��_� % � Õ 	�µ{/�µ Õ 	k�j�~�)
±¨

©b�E���*�
n��]�c�)
j�w�ë	�t��³§®� eg � % �����)�*���������*�E�_�
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	��������³§®��� % ���}�)�*���������*��������n_��	���-(¨»©Ð	��

L�)
�	��®�*�s���*����	��_�!§®�����¥	��F�

�� x2 − y2 ���*��	��)� % � % �
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∑
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∑
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∑
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√
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Γ(b + b†) +
mω2

2
δ2Γ2.

§¦
����
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(
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�	�t¤���)
��o�)�~�{� % �������*����¨ m 
�	��=����n_� % 	������`�}�³§®�����ã�

��o-�	��,�)���,�)	������~t¢�)
_�
% �w�
�)	������~��-��

��o�¥�~�)	�������t��)
��o�}|z�����
��� % �����
�
����	���-_���
���
	��`��-������

��y�&���]	 % �)����	����

HJT =
∑

i

K

2
(Q2

1i +Q2
2i +Q2

3i)

− g[ c†i2 , c†i3 ]






Q3i Q2i

Q2i −Q3i











ci2

ci3




 .

a×#z¨ý �"!b

m 
�	��=	����)
��o�
���¥�o�~��ØcºN¨�a×#z¨ý#2b¯p���n_�¦§F�v�����W§Ì�*n��?�W+������ %�%(% �~�
�
	����&�
	��
���=����§F� %�% ¨ m 
��y�����_�*�{�~���
�
K �~��- g 
j�s+��¥�`�����Á-�� ¹ ����- ����� % 	�����pë����- Q2i

���_- Q3i
�*��t¡���v�*���
�k���}�)	�+�� % �Ç�)�q�)
_�¥	��zµ³� % �������~��-

����	��s� % �*�)�*���
�{
�	����]�]�z-����¦���¦-�� ¹ ����-�	�� ' ��t¡���*���������Å\ý �ü�pk +1J^R¨
m 
��q�������
���*�]����- �_�}|������s�~�
���,������	���
��`���!
����_��	������j���)�~�¥�}�)���*�����*��-����*	������~�)��- ��� t1NN =

|Vddσ| ����- t2NN = |V ′
ddσ| pc�~��- �)
���	��o+~� % n��������*�����_�)��	��_��-ªt¡�*���>�)
��L�j����-zµ×§¦	�-_�

 ���,�)	��L�~�
���y��t
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-������
	��³��t¡n������
	������ % �)
������*�ÀaYr�² m bP�s� % ��n % �~�)	������ë�����-\�*J^ t1NN = 0.5−0.75 ��� ���_- t2NN = 0.2−0.3

����¨ Õ ���)�o�)
��~��§®�y�¥�����yn��
�y��t��)
��v�&�~�
�
	��
�����*�s� % 	�����\  �^ V ′
ddπ ≈ −0.54V ′

ddσ
t¡�����

��y���}|��*µ ���s�~�
���,�

����	���
��k���
��	����
��� µ �~�
���¥	��&�¥�~�)�*	�|L� % ���]�����)��¨
m 
��Ç�
���L�~	���	����ª�����)���]���
���*�q���
���)
�� t2g − t2g

�¯|_�{
��������Ç�������*�)����� J p�§¦
�	��{
U	��L�*n��{
U�)
j�w�
JS2 ≈ 5 �]����\�*2�zp�*+��pw*�#8^×pF����- �)
_� % �~�*�)	������ % ���*�
	���	��³�b����-d~ m ����n�� % 	����Ç�������*�)�����)��§¦
�	��{
¿���*�
���,�)	��L�~�
��-Át¡�
��� o��I¯0®�¯0�C¯±´�r�² m ��� % ��n % �~�
	����_��\��_û�^®��t�Ö�������/

3
�
���k� K = 10 − 20 ����� ` 2 �~��-

g = 2 ����� ` ¨


�Ò	þ 
 áäÚ�à9Õ�� Õ¼Þ¡�;Õ<û'Ù�Ú�Ü'Õ<Ý
m 
��o�]���*�¦���������
� % ���*��n���-zµ �*�)�~�)��§®�W+��yt¡n_�����
	�����	�����	�+��������

|Ψ〉 = |ψe〉 ⊗ |Q〉 ⊗ |θ〉 aR#z¨ý zû8b

§¦
����
� |Q〉 ����- |θ〉 ���*�b�)
_� % �~�*�)	���� ���_-��~��� % �ª�*�)�~�)���Á	��÷����� ¹ ��n��
�~�)	����Ì�
�������~p�����- |ψe〉 =

∑

iα ψiαc
†
iα |0〉 	��v�)
_��� % �����
�
���_	��¥§®�s+��qt¡n����}�)	����(p¢§¦	��)
 ψiα +~���*	¸�~�
	������ % �j���
���¥�}�)���
��¨ ´ �
	����ã�)
_�

���*��n�-��wµ³�
�_	���� τx ����- τz �)�q-_���
���
	��`���

���-�	]3`���*����� eg ���
��	��{� % ��pk�)
����
���{� % �������
���������*�
���
�k����-�	����
�)���

��y�&���]	 % �)����	�����ØcºN¨�a×#z¨�û_�!b®	�����	�+��������

E =
∑

ij

∑

αβ

tαβij cos
χij
2
ψ∗
iαψjβ

+ JS2
∑

〈i,j〉
(1 + cosχij) +

K

2

∑

i

Q2
i

− g
∑

i

∑

αβ

ψ∗
iαψiβ

(
ταβx Q2i + ταβz Q3i

)
. a×#z¨ý � 2b

m 
��v���
��� % ���?	��=�

������)� ¹ ��-��

��!� % ���j� % �¥	���	���n_�Ó��t»�

��o�)���)� % �������
���ýa×#�¨  � +b=�����]t¡n_�����
	�������t
�)
_�]+~���*	¸�~�
	����j� % �j�~�)���]���
���
�o�*n���«*���}�!�
���

����������,�)�
��	����o�)
j�w�y�

���§��s+��]t¡n����}�)	����Á	��o�����
�¥� % 	�
���-(¨

1_û



· �����
-������)��-����
��§®�y-�� ¹ �����)
���t¡n��_���)	����j� %

F = E − Λ(
∑

iα

1 − |ψiα|2).

m 
����¥	���	��¥�Ç������-_	��)	������]���*����	�+����¿��� ∂F/∂ψiα = 0 p ∂F/∂Q2i = 0 p ∂F/∂Q3i = 0 p¦����-

(b)

(d)(c)

(a)

²¢	���n��
�¥#z¨ý#z�!²N���
�*���L�~�������
	���� % n��,�)���*�!n��*��- 	��ª���_�)	��¥	]
�	��_���)
��]�)���)� % �������
���Á	��Á�
���
�]�y��t��)
_� t2g����� % ����¨ m 
����*�����*�yt¡���*�¥��-������)n��*��	��_�¥���_�v�)���)
_�
���v�
��	����&���Áû_1�" ◦ ¨ m 
����*��� % n��*�
���*�����*� % ���`� % ��-aR�2b,�
�}+����zµ³�*	��)�]²c�ÁpwaY��b �³§F� % +��}µ �
	��
�]²c�ªpwa¡�_b³�)
�	��*�)�����zµ �
	��)��²c�ÁpP����-daY-�b��
�}+�����µ³�
	��)�]²c�ª¨ m 
����j���,µ
�)	���n % ���=�
��	����k�j	����`��-ã�)�Lt¡���
�?�)
���� % n��,�)���
�����*���

_��§¦��	��ã� % �~�{�k¨ $�%�% ��	��
� % �����
���_�
���*�����v�����
	��)���
§¦	��

��)���]���
��	��(p_§¦
�	 % �&�

��o�
���L��	���-�������të�)
�� % �~�
�
	�����	������~�¦�

��W§¦������-�	��������
	�µ t¡���
�*���L�~�������
	��=��t
�³���`�vu�¨

1� 



∂F/∂θi = 0 p_§¦
�	��{
���	�+����)
���t¡� %�% �W§¦	��_�!�
�}�&�~t¢�����zµ % 	��������®��º�n��~�)	������

∑

jβ

tαβij cos
θi − θj

2
ψjβ − Λψiα

−
∑

β

g(ταβx Q2i + ταβz Q3i)ψiβ = 0 a×#�¨  +�2b

KQ2i − g
∑

αβ

ταβx ψ∗
iαψiβ = 0 a×#�¨  J�!b

KQ3i − g
∑

αβ

ταβz ψ∗
iαψiβ = 0 a×#�¨  �#+b

A sin
θi
2

+ C sin θi

−B cos
θi
2
−D cos θi = 0 a×#�¨  +*2b

§¦
����
�o§®�o
j�s+��y-�� ¹ ����-�Áop�m�pk­&pN����-�rÅ�*n��{
��

j�~�

A =
∑

j

εij cos
θj
2

, B =
∑

j

εij sin
θj
2

C =
∑

j

εij cos θj , D =
∑

j

εij sin θj

����- εij =
∑

αβ t
αβ
ij ψ

∗
iαψjβ

¨ m 
��&���k��+��&�*���F��tP����n�� % ��-L��º�n��~�)	������E	��c�)
������
� % +���-L�*� % t¸µ �����_�
	��,�)����� % �
���q�{����	���������	���	��)	¸� % ��n_���
�=��t��)
��y���_� % ��� θ �

����������¥��nz�)	��_���

�� % �~�*�)	�����-�	��*�
���*�
	������ Q2

����- Q3
p

t¡� %�% �W§®��-ã�����

��!§®�W+���t¡n������
	���� ψ �~�������{
��*�
���(¨ Õ �}§Ü�~��� % ��� θ �~�
�!�

����Ç�����¥�_n_�)��-Á��� ¹ ��-�	����
�)
_�y�*�z�~�)����t¢Øcºk¨�aR#z¨  J*!b}¨

©b�!�����]��n_�
�!�)
��v���
��n���-zµ �*�{�w�)���������*�����~tc�)
����,���*�)��� ���_-Ç�*�)n_-_���

�����	���-�	����L�������*���ÌaCm�Ø-b
	����)���
�]�h��t Õ�Õ ���_- Õ�Õ&Õ 
�������	������ t1NN ����- t2NN ���h§F� %�% ���h	��]�
���
�]�h��t±�

��=� % �����
�
���zµ ��
����_���
����n�� % 	���� g ¨ m 
��o��	��_-�	������������*��� EB ��t��)
��o�¥�������}�)	����`� % ���*���q	���-�� ¹ ����-ã�����

��o�������
�������~	�����-
	��qt¡���*�¥	��������¥�������}�)	����k� % ���
���L�*�{�w�)��t¡�
�������³���k�}µ u $ ² ���
�
���������¥�����¦��tZ�

�� t2g % �~�
�
	����&�
��	����

EB = EAF − EP .

m 
�� $ ² ���_���
�~� EAF 	����s� % ��n % �~�
��-������

��o���
��n_��-��*�{�w�)�����_���
�~�q��t��)
��o�*���,�)����§¦
_�����)
�� t2g
12�



�
�_	����h���*� ¹ |z��-]	����

�� $ ²��³���`��uÐ����� ¹ ��n��)�w�)	����(¨ m 
�	��h���]��n����)�»�
���
� % +z	����oØcº���¨�a×#z¨ý +�wµ #z¨  J*!b�§¦	��


�)
_�!���_� % ��� θ ¹ |z��-ã	��q�)
_� $ ² �³���k��uæ����� ¹ ��n_�)�~�
	����(¨ m 
��y�`� % ���*�����������
��� EP 	��¦�

��o�¥	���	��!n��
t¡��n��_-�t¡�
�����)
��v�)���]�v�*���&��tc��º�nj�w�)	������&��nz��§¦	��)
��

����~��� % ��� θ ���W§Å� %�% �W§®��-��
�¥+~���,���k���³§F����� 0

����- 2π ¨
m 
��L���~�)n��*�L��tF�)
��]���*��n���-zµ �*�)�~�)���)��§¦
�	��{
b�

��¥���`�W+���� % �����
	��)
�� §¦	 %�% ������+����
����	��o�*�
�
���_� % �

-����`����-������L��� �

���	���	��
	¸� % ��n����
��p�	�� �j���*�
	���n % ����pc�)
���	���	��)	�� % ��n_���
�]t¡�����)
_�����_� % ��� θ ¨ · �¿���
-����
�)�ª�s+���	�-¿������+����*�����_���ã�)�ª� % �z��� % �]	���	���n�� aY�]���{��µ³�*�)��� % �q�*�{�w�)�_b¯p®�)
_	�����n����
�L�!n��*�¥�`���{
����*���
�����_�
�����*	¸�~�
� % ��¨ ©ª�ã
j�s+����{
����
���G���L�
n��{
G�*�)���*�
	���� ��n����*�
���q�

��ã� % n��*�
���*�q�

��W§¦�Ð	��U²Z	���¨ #�¨ #zp
t¡���*�¥��-������
n��
�_	����������o�����]���*���
��	��(¨
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3
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�*���
�k����-_	����Á�)�ª�

��ã�����]	 % �
����	���� ØcºN¨ËaR#z¨�û�*!b}¨

§¦
����ã�)
�� t2g �
��	��������*�!	����)
_�!	����)
�� $ ² �³�z�k��u�¨ m 
��!�*� % 	�- % 	����o�����*�
���
�k����-��&�
�¥�

��!n��_-����k��-­�������/
3
a $ ² % �~�
�
	�����b}p¢§¦
_	 % �¥�)
���-����

���- % 	������!�*
��W§¦���

��q�����¯µ³� % ���}�)�*��� �������
��	������~t¤�
����-_����	��_�

�����o� % ���}�)�*���(¨ m 
��y�j���
���¥�}�)���
�¦���*�y�*n��{
��

j�~� t1NN = −0.5 ����p t2NN = −0.25 ���!pN����- g = 0 ¨
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	��¥� % ����	��}�)n��*�L��t��

��L���zµ
���*�����
	����L��t��)
����*���*�
��� §F���������*	�-������Á�
	���
��,µ³��	���-�	��_�Á�]��-�� % t¡�����)
_� $ ² �³���`�ãu �~��-Ðx m ��£
�*�)�~�)����¨

· ���)
_�v�����
�v��t¢�

��!�k���,t¡����� % � $ ² % �~�
�
	�����t¡����­�������/
3
�)
�� Õ&Õ 
����_��	����¥	���t¡���*��	�-�-_���������)
_�

	�� ¹ ��	��
����n���-±Ñ �¥�
n % ���¯|z�{
j�������~p��`���s��n_�
���

���
�������	������)���*�0�`�}�³§®����� Õ�Õ �*	��)���¥
����]�

���t¡���
�
t cos θij/2

pz§¦
����
� θij 	��®�)
��o�~��� % �&�`�}�³§®�������³§®������	���
��k���
	������ % ���
�*	���� %±% �~�
�
	������
��	�����¨ · �q�

����s���*�
��t��
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����~��� % � θij �k���³§F����� Õ�Õ % �~�
�
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_���
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�
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��p�
_������	�������� % �L�z����n��*�=�����*���
�¦�
�������_-ã����-�t¡n��,�)
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j�s+��������]��n_�
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�
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�
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��tZ�)
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n��]�!�)
_�
������-�n��}�)	������)�!�)������� % �����=+�	¸�!
�������	��_����tP�)
_���}|z�����
�=� % �����
�
���¥§¦
�	��{
q�����
�*	����F�)
����*��	��q-_	��*�
���*�
	����
§¦	��

ª	��s¨ m 
��]�*�)���*�
	���������� ¹ ��n��
�~�)	�����	����)
_�¥�*��+����zµ³�*	��
�L²c�0� % n��*�
����p¢���_-ª�)
_� ¹ �j� % �*�)�~�)�]	��o���_�
§¦
����
�L�

����������)�����~t��)
��L�
��+����zµ �
	��)�q� % n��*�
���v
j�����]�W+���-ª�)���

�� Õ&Õ�Õ ¨ m 
���	����
���
�]��-_	¸�~�
�¥�,�{�~�
�
	���t¡���*�¥��-����Ç�
n��
�_	����q�)
_�¥�������)�
� %h% �~�*�)	������
��	��b�~��-ª	��)� Õ�Õ&Õ ���Áü�" ◦ 	��Ç�)
��]�)���]��-�	��*���}�)	����ª�~�
�

_��§¦��	���²¢	���¨h#z¨�û_�_¨

m 
��¦�)���)� % �������
����	��c�����]��n_�
��-L���E�ot¡n��_���)	�������t±�
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a x = 0.03 b
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�� % �~�*�)���»�
����-_�E�
�otY�s+����E��� $ ²����
�
���������¥�����F�~t`�

�� % �~�*�)	�����p��
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	��)	������{���~���=� % ��������¨ m 
_	����'3`���}�
§®���¦�����
���*+���-��
�]�k�on���n��
n�� %�% � % �~�
����	��q�
��+����
� % �¥����������	��
����¨�\  �#�p�*!?8^R¨

$ ���~�)
����=�¯|_���¥� % ����t¢����	��*���)���k���'3`���}�¦§����=� % �
��-�	��
��n_�
�
��-�	����)
��o��	��{��� % �~�)���<aY�{
j���z�)����t¡��n_��b}p
§¦
����
�y	���§®���¦t¡��n���-q�)
��~�=-������
�s�~�
	��_�]�

��o�L���*����t��)
��o	����
���
�]��-_	¸�~�
� Õ ��	�����¯0®�°�
s�·oM�_�·¹��)
��o�¥���~µ
���}�)	��y�}|z�{
j�~������¨ m 
�	�����3±������§����=t¡��n���-��)�]�`�y�
�¥� %�% p���nz�&�]���
�y	��]�k���*�)����� % ��pz�
�L�k�v���_�`���*	��
�o�
�
�)
��~�!	��ª�

��L�¥�������~��	��
����¨ m 
_	��!	��yt¡��n���-ª�
�ã�k�¥����n��
��- ���ª�

��¥���~�)n��*�L��t®�)
��¥� % �����
�
���zµ ��
����_���
����n�� % 	�����§¦
�	��{
��)�������o� % ������+�	h� % ����� Õ 	�µl/&µ Õ �wµl/�µ Õ 	ë�*n��`���
�¯|_�{
��������¥�j�~�)
±¨Ò©ª��
j�s+��¥� % �*�q���,�)	�µ
�¥�~�)��-��

��v��3±��������t¢�

��y� % �����
�
���zµ ��
����_��������n�� % 	����������)
��y�¥�������}�)	����¯|z�{
j�������!����-�t¡��n���-��)
j�w�
�)
_���}|z�{
j���_���q	��v�������*	�����	 ¹ �s�~��� % ���]�z-_	 ¹ ��- ���ª�

�	��v����n�� % 	��_��¨�©ª�L������� % n�-��Lt¡�*��� �

�	��v�
���
n % �
�)
��~�!	��y	��yn�� % 	���� % �ã�

j�~�y�)
��]� % �����
�
����µ³��
��������b����n�� % 	�����	����

��L����n��
�¥��t®�

��Ln_��n_�
nj� % �¥�������}�)	��
���*���`���*�
	������~tZ�

��o	��
���*�)�*n����
n��)� % Öë	 Õ 	z/

2
¨

m 
�� ¹ t¤�)
o�{
j�~�_�)���ë§®���ë-��}+����
��-v�
���)
��h�,�)n�-_����tz�

��c�¥�������}�)	��¢�`� % ���
����	�� % ��§�µ -����k��-v­�������/
3
p

§¦
����
���~����	���§F�®�,�)n�-_�o�

��F��3±�����Z��tj� % ���}�)�*���zµ³�_
��������y����n�� % 	�����¨ m 
�	��Z��3±�����»	������*�s���*���ë�)
��E��	���-�	��_�
���_���
�~�ª�~t��)
��]�¥�������}�)	����k� % �~�
���Á����- % ���s� % 	�
������)
_�L� % ���}�)�
����	���§®�W+���t¡n��_���)	����(¨ · � �~-�-�	��
	������)
_�
�'3`���}����t&�)
������}|��*µ ���s�~�
���,�*µ ����	���
��`���]
����_	�����§®��t¡��n���- �)�b
��W+��Ç�ª-_���*�)����	 % 	�
�	����Ç��3±�����L���¿�)
_�
�¥�������}�)	��&�`� % ���
���(¨
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m 
�	��¦�����k����-�	¶|�
_���`�����)���k�o���q	��]�`���*�{�~������-�-�����-�n��9�)���)
_���L��	��L�k�z-z����të�)
_��-�	��*�
���,�{�~�
	������~�
§F� %�% ���¢��n��*��t¡n % �
��t¡���
�������®t¡�����

��®�*�s��-�����¨ · �»���W+����
�¢�
���]�F+����*�v�j���*	��h�)���_	������
n_�{
����¢�����¥�!n_�{�~�
	����
�
� % �~�
	����_��pj����§F� %�% �~�=�*���]�y�]���*�v�~�
�s�~���o�
n���«*�����
�&�
n_�{
Ç�����)
��vÖë�����'
����=-�	¸�~�����j� % 	�
��~�)	����L�*�{
����]�
����-��)
_�ÇH t¡���*�¥	����zµ³�*	�����þ=	��
�*n���¨

Ë ÒGÓ Ì Õ.��Ú�áäô��ÍZxûGÛ�Ú�áäôÎ%PÝ�Ú�áäô��%Û�Ú�ÕÅ× Ü'å¸
 Û�Ú;ônÜ�æ ÷ û�á�× á�Ý�Ú��
m 
���x % �~�)�������_-ÌE����,�)���ta ûWü�#J�!by	����
���,µ³�~�)���¥	��¥�¥�~�)�*	�|Á� % ���]�����
��������t¡n��_���)	���� ��t¦�)
_��-�	��*���}�)	����
�����
	��_��� l, m, n �`�}�³§®�������)
����³§F���~�
���¥�®	���+�� % +���-�	����

��o
������_	����]���*����	�+��������
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Es,s = Vssσ

Es,x = lVspσ

Ex,x = l2Vppσ +
(
1 − l2

)
Vppπ

Ex,y = lmVppσ + lmVppπ

Ex,z = lnVppσ + lnVppπ

Es,xy =
√

3lmVsdσ

Es,x2−y2 =

√
3

2

(
l2 −m2

)
Vsdσ

Es,3z2−r2 =

[

n2 − (l2 +m2)

2

]

Vsdσ

Ex,xy =
√

3l2mVpdσ +m
(
1 − 2l2

)
Vpdπ

Ex,yz =
√

3lmnVpdσ − 2lmnVpdπ

Ex,zx =
√

3l2nVpdσ + n
(
1 − 2l2

)
Vpdπ

Ey,xy =
√

3m2lVpdσ + l
(
1 − 2m2

)
Vpdπ

Ey,yz =
√

3m2nVpdσ + n
(
1 − 2m2

)
Vpdπ

Ey,zx =
√

3lmnVpdσ − 2lmnVpdπ

Ez,xy =
√

3lmnVpdσ − 2lmnVpdπ

Ez,yz =
√

3n2mVpdσ +m
(
1 − 2n2

)
Vpdπ

Ez,zx =
√

3n2lVpdσ + l
(
1 − 2n2

)
Vpdπ
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Ex,x2−y2 =

√
3

2
l
(
l2 −m2

)
Vpdσ + l

(
1 − l2 +m2

)
Vpdπ

Ey,x2−y2 =

√
3

2
m
(
l2 −m2

)
Vpdσ +m

(
1 − l2 +m2

)
Vpdπ

Ez,x2−y2 =

√
3

2
n
(
l2 −m2

)
Vpdσ − n

(
l2 −m2

)
Vpdπ

Ex,3z2−r2 = l

[

n2 − 1

2

(
l2 +m2

)
]

Vpdσ −
√

3ln2Vpdπ

Ey,3z2−r2 = m

[

n2 − 1

2

(
l2 +m2

)
]

Vpdσ −
√

3mn2Vpdπ

Ez,3z2−r2 = n

[

n2 − 1

2

(
l2 +m2

)
]

Vpdσ +
√

3n
(
l2 +m2

)
Vpdπ

m 
�� V ÑÒ�=���
���{�~������t¡�
��� �)
_�y�*� % 	�-zµ³�,�{�~�
�&�{�~� % ��	����*��t¡���
���_���À\ý M^��~��-����
�o��	�+��������

Vll′m = ηll′m
~

2

md2
Vldm = ηldm

~
2r

3/2

d

md7/2 Vddm = ηddm
~

2r3
d

md5

ηssσ = −1.40 ηsdσ = −3.16 ηddσ = −16.2

ηspσ = 1.84 ηpdσ = −2.95 ηddπ = 8.75

ηppσ = 3.24 ηpdπ = 1.36 ηddδ = 0

ηppπ = −0.81

V1 =
εp − εs

4
, V2 = 2.16 ~

2

md2
V3 =

εcp − εap
2

V h
2 = 4.37

~
2

md2
Wd = 6.83

~r3d
mr50

Ë ÒsÑ �IÕÅÙ�ô�Ú�à ^Ïô��9áäô�\ ÕÅÝ&�%øúácã¼á�Ý�áäônÛ�Ú�á¸'¶áäô�Ú�Ù9ô¬ÏtÛ�Ú�Ü�Õ<Ý �Öà9ácÕ�ô¬�
©ª��§¦�
	��
� m 
��q�)�~�{� % �&���]	 % �)����	����ª��� H = diag(H) ∗ 1u + V §¦
����
� diag(V ) ≡ 0 ¨ m 
j�~��	��
�)
_���`���*�)n_�
�j�~�
	����L	��®�

����+3Nµ³-�	��������j� % �~t��

��o�&�~�¥	 % �)����	¸���±¨ m 
_�y�k���,�)n��*�j�~�
	�+��&�����*�
���}�)	���������të�)
_�
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% �W§F���,���������*�����*�)�~�)�on��q�
�]t¡��n_�*�)
����*-����=���*���)
����

E1
n = Vnn

E2
n =

∑

i6=n

|Vni|2
E0
n − E0

i

E3
n =

∑

i,j 6=n

VniVijVjn

(E0
n − E0

i )
(
E0
n − E0

j

) −
∑

i6=n
Vnn

|Vni|2

(E0
n − E0

i )
2

E4
n =

∑

i,j,k 6=n

VniVijVjkVkn

(E0
n − E0

i )
(
E0
n − E0

j

)
(E0

n − E0
k)

−
∑

i,j 6=n

|Vni|2 |Vjn|2

(E0
n − E0

i )
(
E0
n − E0

j

)
1

E0
n − E0

i

+
∑

i6=n

|Vnn|2 |Vni|2

(E0
n − E0

i )
3

−
∑

i,j 6=n

VniVijVjn · Vnn
(E0

n − E0
i )
(
E0
n − E0

j

)

[
1

E0
n − E0

i

+
1

E0
n − E0

j

]

Ë Òuö � Û¼Ýtå�üäÕ �ùøúÜ'Û¼ã¼ÕÅÝ�Û�û'Ü�ücÛ�Ú�Ü'Õ<Ý ZÀåwà9á�× á

m 
�������� % ��t¦�)
_	����]���)
_�z- 	��!�)�Ç�*��-�n������ % ���
�����*���]�¥�}�)�
	����¥�~�)�*	�|Á�)�ã�
�
	�-_	¸�������j� % t¡���
��p»�)
_���
-�	��������j� % 	�
����)
��y�
���
n % �)	����L�¥�~�)�*	�|�	��ã�]�
n���µ³�
���������~t % �W§F����-�	��]�����*	����±¨®©b�v�*�)���*�������{
_�z���*	����L�
+������
��� |Ψ〉 �
n��{
��)
j�w�

|Ψ〉 =
N∑

j=1

c1,j |φj〉
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§¦
����
� {|φj〉}j=1,N
	����b�����¥� % ���
���j�~�
	��¥�
�}�s¨ m 
����(p¦�
��º�n������)	¸� %�% ��p�§®�Ç��� % ��n % �w�)���)
�� ¹ �
�*�¥t¡��§

Öë�����'
����¦��n����k���*�

g1,k =

N∑

j=1

c1,jHk,j

d1 =
N∑

i,j=1

c1,ic1,jHi,j

f2 =

[
N∑

j=1

(g1,j − d1c1,j)
2

]1/2

c2,j =
1

|f2|
(g1,j − d1c1,j)

m 
��o���¯|z� k + 1 ��n��!�`���
�����
����� % ��n % �~�
��-����¦�
n_�{


gk,j =
N∑

l=1

ck,lHj,l

fk+1 =

[
N∑

j=1

(gk,j − fkck−1,j − dkck,j)
2

]1/2

ck+1,j =
1

|fk+1|
(gk,j − fkck−1,j − dkck,j)

dk+1 =

N∑

i,j=1

ck+1,ick+1,jHi,j

Ë Ò	þ �Iáäô�× Ü�Õ<Ý �;Ü'ã<Ý Ð�Ø9ô�Õ.Ï�û�á�× ëwÒ

©Ð
����������¥�_n_�)	������L�~�
�
	¶|�� % ���]�����
��	��q�)
��o������n��j�~�
	�������n����k���¦�
�����
���
�����)�~�)	�����	���	��=�_�������
�
���*�
�)���)�����o�)
��������]��n_�{�w�)	����q�
� % �~�)	��������~tZ�

���t¡���
�]	����q���`���)�~�
���
��	����)�]��������n����s¨ m 
�	��¦	��
�*n��o	��
�
	��¥	 % ���h�)���

j�~�=��t��)
��o�����*�L� % µ³���
-����
	��_�!��tZ���k���)�w�)���*��§¦
����������]��n_�
	������

����)	��]�}µ ��+�� % n_�
	����L��t»�
�¥������µ �`��-_���&���]	 % �)����	����(¨ · ��§¦
��~��t¡� %�% �W§¦��§®�o-����
	�+��y��t¡���*��n % �v�)�������¥��nz�)���)
���t¡���
�]	����q�*	����
t¡���¦�������*��	��
�)���,���j�~	�����tZ�*�)�~�)����	��q�)
��o������n_�j�~�)	����q��n����k���¦�
�����
���
�����)�~�)	����(¨
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­®�����*	�-������³§®�]�*�)�~�)����	����)
��o�¥������µ �`��-_����	 % �`���*���*�j����� |ψ〉 ����- |φ〉 �*n��{
��)
j�~�

|ψ〉 = c†i1c
†
i2 · · · c†iS |0〉

|φ〉 = c†j1c
†
j2 · · · c†jS |0〉

· t��)
�� {ik} �~��- {jk} ���
�y� %�% ��º�nj� % �¯|z�����z�&���_�y����	���aY����§®��n % -�������n_�=	��q�)
��o�s�~�
�o��t¢����� % �����)�*���

����_��	������k���³§F�������³§F�L�*�)�~�)����b¯p��)
������

����*�y�¯|z	��*�
�&���j�~	�� (M,N) �*n��{
��

j�~�

〈φ| c†McN |ψ〉 = ±1 a $ ¨�û8b

m 
��o�
	�������t��)
��o���*���
�=���*�z-�n_���¦-����`����-��&�����

��o���
����	��
�o���
-_���¦��t��)
��o�j��	�� (M,N) ����§F� %�% ���¦���
�)
_�y������n��j�~�
	�������t��)
_�y�~���
� |ψ〉 ���_- |φ〉 ¨ · ��tY���}�¦	��¦	����k���*�
	�� % ���)��-����
	�+��y��t¡���
��n % �!�)�
-��}�)���*�¥	������
n_�{
ã���
	����qt¡���¦� %�% �*�{�w�)���=���_-�� %�% �j�~	��
� (M,N) ¨»©ª� ¹ ��-

〈φ| c†McN |ψ〉 = 〈φ| c†McNc†i1c†i2 · · · c†iS |0〉

= (−1)1 〈φ| cNc†Mc†i1c†i2 · · · c†iS |0〉

= (−1)ik+1 〈φ| cNc†i1c†i2 · · · c†ikc
†
M · · · c†iS |0〉

= (−1)
PM

j=1 ψ(j) 〈φ| cNc†i1c†i2 · · · c†ikc
†
M · · · c†iS |0〉

= (−1)
PM

j=1 ψ(j) × 〈φ| ciS · · · cik · · · ci2ci1ciN c
†
i1c

†
i2 · · · c†ikc

†
M · · · c†iS |0〉

= (−1)
PM

j=1 ψ(j) (−1)
PN−1

j=1
φ(j) ×

〈φ| ciS · · · ciN cik · · · ci2ci1c†i1c
†
i2
· · · c†ikc

†
M · · · c†iS |0〉

· t�§®�y-�� ¹ ��� Sl �
n��{
��)
j�w�s�
Sl(ψ) =

l∑

k=1

ψ(k)

m 
��o
����_��	������
���
�Ó	����)
_���

〈

φ
∣
∣
∣c

†
McN

∣
∣
∣ψ
〉

= (−1)SM (ψ)+SN−1(φ) a $ ¨  +b
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− d − @ , � (+,�:0K%,�-+$ �Ófe Ö	é¬Ù�V ∗ W �X�ZYB�8c�
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