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Bevezetés

Ismeretes, hogy atomokon torténd Rontgensugar-szérédaskor fellép a
Rayleigh-szorés, mely a bees6 A hullamhosszal azonos hullamhosszii sugarakbél
all, és a Compton-szords. Ez utébbinak hulldmhosszara Compton? a
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formulat vezette le, mely azonban csak akkor érvényes, ha a szérédas szabad
és nyugalomban levé elektronokon térténik. (A formuldban i, a Compton-vonal
hullamhosszat, # a Planck-féle allandét, m az elektron témegét, ¢ a fénysebes-
séget vakuumban, @ pedig az eltérités szogét jelenti).

A kisérleti eredmények szerint azonban ez az inkoherens szort sugarzas
nem egyetlen éles vonalbdl all, hanem keskeny sdvot alkot, melyben a sz6rd
atomra jellemzd intenzitaseloszlds alakul ki. A maximalis intenzitashoz tartozo
hulldmhossz kozel A-hez esik és az intenzitaseloszlas erre a maximumra nézve
kozel szimmetrikus.2 Ennek. a jelenségnek nyilvdn az az oka, hogy a széras
nem szabad és nyugvé elektronokon, hanem az atomhoz kotott és mozgast
végzl elektronokon torténik. Wentzel®, Schnaidt®, Bloch® és Franz® kvan-
tum-mechanikai vizsgdlataikkal kimutattak, hogy a maximalis intenzitas helyé-
nek A.-t61 vald kismértékii eltolodasat, valamint az intenzitaseloszlasban tapasz-
talhato csekély aszimmetriat relativisztikus effektus és az elektronok kotott
volta okozzak. A savon beliili intenzitaseloszlast, azaz a Compton-sav »profiljat«
donté modon azonban az elektronok impulzuseloszldsa hatarozza meg.

Du Mond a fény korpuszkularis felfogasabdl kiindulva olyan elméletet
dolgozott ki’, amely mdédot ad a Compton-sav profiljanak kozelité szamitasara.
Mivel a kovetkez6knek ez szolgal alapjaul, roviden ismertetjiik ennek az elmé-
letnek az eredményeit.

Ez az elmélet 1ényegében a Compton-effektus jol ismert, elemi korpusz-
kularis magyarazatanak altalanositasa arra az esetre, ha a szor6das nem nyugvo,
hanem adott impulzuseloszlasii elektronokon torténik.

Ha a foton mozgd elektronnal iitkozik, akkor a Compton-féle energia-
veszteségen kiviil még Doppler-effektus is fellép, ami ugyancsak megvaltoztatja
a szort sugarzas hullamhosszat. Ennek a jarulékos hulldmhosszvaltozasnak a
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nagysaga a szorast okozo elektron kezdeti impulzusdnak irdnyatél és nagysa-
gatol fiigg.

Du Mond eredménye szerint, ha a szdrés sok elektronon torténik, melyek
mindegyike p nagysagd kezdeti impulzussal bir, de az impulzusok irdnya a
tér irdnyaiban egyenletes eloszlast mutat, ugy ezek az elektronok A koriil
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intervallumban okoznak szért sugarzast (I a hulldmhosszeltérést jelenti 4.-t6l
mérve).

Tekintsiink most egy atomot, melyben az elektronok impulzuseloszlasa
D (p) (vagyis @ (p) adja azon elektronok szamat, melyek impulzusa p és p + dp
kozotti érték).
' Mint (2)-bdl lathato, azok az elektronok, melyeknek impulzusa

mel
P= o
nak szérast. Jeldljiik az igy keletkez8 intenzitdst d/-vel. Természetes feltevés,
hogy a keletkez§ Osszintenzitds az 6t okozd elektronok szamdaval ardnyos :

és p + dp kozétt van, 4, koriil 2 [ hossztisagt intervallumban okoz-

4L axdi— k¥ & (p)dp,
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1(q)=k| ®(p)dp, LB
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adja a Compton-sav intenzitaseloszlasat. Ennek ismeretében egyszeriien nyerjiik
az 0. n. felezési savszélességet is, vagyis azon hultdimhosszeltolodas kétszeresét,
melyre
(o _
A
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Az elektronok impulzuseloszldsdnak meghatdrozdsa statisztikus tdrgyaldsmdd
alapjdn

Célunk egy egyszer(i és kevés numerikus szdmoldst igénylé mddszer
ismertetése, mellyel egy atom elektronjainak impulzuseloszlasat j6 kozelitéssel
meg lehet hatarozni. A szamit4sok keresztiilviteléhez sziikséges, hogy az elektro-
nok stirtiségeloszlasa a koordinatatérben, o, ismert legyen. A koévetkezdkben
csak azzal az esettel foglalkozunk, amikor ¢ = ¢ (r), ahol r a magtdl mért tavol-
sagot jelenti.
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A statisztikus targyaldsnak megfelel6en bontsuk fel az atom térfogatét
dv elemi térfogatokra, melyekben a potencial valtozdsatél mar eltekinthetiink,
de amelyekbe még elég sok elektron esik, hogy a statisztikus targyalds jogos
legyen. Mivel az elektronok a Fermi-statisztikat kovetik, a mondott feltételek
esetén a dv-be es6 odv szamu elektront 1gy tekinthetjiik, mint amelyek az
abszoltt hémérsékiet nullapontjan levl teljesen degeneralt gazt alkotnak.
Ebbdl pedig ismert mddon kdvetkezik, hogy a dv-ben lev{ elektronok impulzusai
nulla és
1/3 1/3 1/3
Pm=(3a% "¢ =3,00370 at. egys. 4
maximalis érték kozott minden lehetséges értéket betdltenek, vagyis ezek az
elektronok az impulzustér kezdGpontja koriil a p,, sugarti gomb belsejét tdltik ki.
¢ (r) a gyakorlatban el6fordulé esetekben mindig monoton csékkené
fiiggvénye r-nek, — s igy (4) szerint ugyanez érvényes p,-re is. Tehat p,-nél
nagyobb impulzusti elektronok a koordinatatérben csak a mag koriili r = r (p,))
sugarti gombdn beliil lehetnek. gy azok az elektronok, melyek impulzusa p és

p + dp kozdtt van, a koordinatatérben Ll_;[r (p)]® térfogatot, az impulzus-

térben pedig 4m p? dp térfogatot toltenek ki. A fazistérben kitéltott térfogat
ezért

4 prdp - 4—3” [r (0P =nn?, ®)

ahol n a fézistér azon h® nagysagu elemi celldinak szdmat jelenti, melyeket a
p €s p-+dp kozti impulzussal rendelkez6 elektronok betéltenek. Ezen elektronok
szama azonban @ (p) dp. Mivel az elektronokra érvényes a Pauli-elv, igy minden
betdltott, #® nagységli fazistércelldba az abszoliit hémérséklet nullapontjan 2
elektron esik, vagyis

2n=® (p)dp. ©)
(5) és (6) alapjan pedig
32 n? 3
@ = r 2
(P)=—"35 [ (p)] p
vagy atomi egységekben kifejezve
4
O(p)= — [r(p)I>p* ™
37
A levezetésbdl kovetkezik, hogy ha ¢ a normalt siirfiségeloszlas, azaz
j edv=N,

(N az atom elektronjainak szdma), gy @ (p) is normalt :

[#(p)dp=N.
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(7) megadja tehat az elektronok impulzuseloszlasat. Ennek segitségével
a Compton-sav profilja (v. 6. (3)-mal)

Itg)=k j 3%, [r (p)1* p dp.

Duncanson és Coulson szerint a k aranyossdgi tényezd értékét tigy valasztjuk,
hogy 1. n. normalt profilt kapjuk, vagyis melyre

+ o
J](q)dqzl.

Egyszer(i szdmitds mutatja, hogy ez k = 511\7 -nel teljesiil. [gy végiil is

1(q)=3niN [ wiprpdp. ®)
q

Eredmeények

A numerikus szdmitdsokat a Ne-atomra végeztiik el, egyrészt mert erre
pontos mérési adatok vannaks, masrészt, mert ugyanerre az atomra szamos
kvantummechanikai vizsgélatot® is végeztek, s igy eredményeinket minden
irdnyban kontrollalni tudjuk.

A szamitésokat a Ne-atom tdbb kozelit6 siirtiségeloszlasaval is elvégeztiik,
igy a Thomas—Fermi—Dirac-féle atommodell stirtiségével és a Gombds altal a
korrelaciés kolcsonhatassal korrigdlt Thomas—Fermi—Dirac-féle atommodell
stiriiségével. Mint a mellékelt tdblazatbdl lathaté, a korrigalt atommodellek

Szerz§ 21, x-egys.

Thomas—Fermi-modell Burkhardt 3,0
Thomas—Fermi—Dirac-modell Kdnya 16,9
Korrelacidoval bgvitett Thomas—Fermi—Dirac-

modell Kdnya 17,0
Hartree—Dougali-féle sajatfuggvényekkel,

hullammech. Burkhardt 28,0
Hartree—Bronwn sfirtiségeloszlassal, statiszt. Kdnya 22,9
Duncanson—Coulson sajatfiiggvényekkel,

hulldmmech. Duncanson—Coulson 34,9
Duncanson—Coulson stiriliségeloszlassal,

statiszt. Kénya 30,6
Kisérleti eredmény Kappeler 32,0

lényegesen jobb eredményt adnak. (A feltiintetett felezési savszélességek a
MoKa-vonalara vonatkoznak, ha az eltérités szoge, @ = 180°). Mindenesetre
a korrigalt modellek esetén kapott érték is csak mintegy 509,-a az irodalmi
értéknek — ennél jobb eredmény azonban a statisztikus atommodelltél nem is
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varhaté. A felezési savszélesség u. i. a rendszamtol igen erdsen fiigg, és a perio-
dusos rendszerben periodikusan valtozik. Minden sorban az alkali-atomokra lesz
értéke a legkisebb, s a nemes gazok felé haladva egyre nd, a nemes gaznal
maximumot ér el, majd a kovetkezd alkaliatomnal ismét kis értékre esik le.
Mivel a statisztikus atomelmélet minden ilyen valtozé mennyiségnek csak kozép-
értékét képes visszaadni, igy eredményiink kielégitd.

Hullammechanikai kozelit§ modszerekkel meghatdrozott stiriségeloszla-
sokkal is kiszamitottuk statisztikus mdédszeriink alapjan a felezési savszélességet.
Legpontosabban tekintheték a Duncanson és Coulson éltal variaciés médszerre!
meghatérozott sajatfiiggvények. Az ebbdl kapott eredmény (2 [,= 30,6 X-egys.)
kielégitéen megegyezik mind a kisérleti (2 /[,= 32,0 X-egys), mind az exaktabb,
de sokkal hosszadalmasabb hullimmechanikai szamitdsok eredményével
(2 [, = 34,9 X-egys).

Nehézipari Miiszaki Egyetem
Fizikai Tanszéke, Miskolc.
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