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 Метод приєднаних проекторами хвиль поєднує риси 
псевдопотенціала і все електронного методу приєднаних плоских хвиль. 
Хвильова  | nΨ >  та | nΨ >%  псевдохвильова функції зв'язані між собою за 
допомогою проекційного оператора τ  так : 
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де | iφ >  – атомна хвильова функція,   | iφ >%  – псевдоатомна хвильова 
функція, |ip< %  – функція проектор. 
 Математичне сподівання оператора фізичної величини A  
виражається через хвильові й псевдохвильові функції так: 
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Густина електронів 
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n r f r r∗= Ψ Ψ∑ % %%  – повільно змінна густина, що обчислюється через 

плоскі хвилі;  1
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внески, які знаходяться на радіальній сітці. Псевдохвильові функції 
основного стану знаходимо з системи рівнянь Кона-Шема 

n n nHτ τ ε τ τ+ ∗ + ∗Ψ = Ψ% % .                                 (5) 
 Урахування сильних кореляцій електронів у кристалі GaN привело 
до суттєвого покращення зонних енергій фактично в рамках 
одноелектронного наближення. 
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