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NEMESGÁZATOMOK KÖLCSÖNHATÁSI ENERGIÁJÁNAK 
ELMÉLETI MEGHATÁROZÁSA 

írta: GÁSPÁR REZSŐ 

I.§. Bevezetés 

A M D U R é s m u n k a t á r s a i 1 , v a l a m i n t B E R R Y - v i z s g á l t á k s e m l e g e s a t o m o k 
é s m o l e k u l á k , k ö z t ü k a n e m e s g á z a t o m o k e g y m á s o n v a l ó ü t k ö z é s é t . A k í s é r -
l e t e k s o r á n m o n o e n e r g e t i k u s i o n n y a l á b o t á l l í t o t t a k e l ő , m e l y e t t ö l t é s k i c s e r é -
l ő d é s s e l n e u t r a l i z á l t a k , m i á l t a l o l y a n s e m l e g e s a t o m n y a l á b o t n y e r t e k , m e l y e k 
a t o m j a i n a k k i n e t i k u s e n e r g i á j a a z i o n o k é v a l m e g e g y e z e t t . E z t a n y a l á b o t 
n y u g v ó g á z o n á t e n g e d t é k , é s a s z ó r á s i k e r e s z t m e t s z e t e t h a t á r o z t á k m e g . E b b ő l 
k ö n n y e n m e g h a t á r o z h a t ó k a z a t o m o k k ö l c s ö n h a t á s i e n e r g i á i . A M D U R é s B E R R Y 
k í s é r l e t e i j ó l k i e g é s z í t i k e g y m á s t , m e r t a z e l ő b b i k i s e b b , a z u t ó b b i n a g y o b b 
e n e r g i á k k a l v é g e z t e k í s é r l e t e i t , é s a k í s é r l e t e k í g y m á s é s m á s t a r t o m á n y t f e d -
n e k b e , a k ö l c s ö n h a t á s i e n e r g i á t k ü l ö n b ö z ő m a g t á v o l s á g é r t é k e k n é l a d j á k m e g . 

S e m l e g e s a t o m o k p o t e n c i á l i s e n e r g i á j á t é s s ű r ű s é g e l o s z l á s á t v i z s g á l v a , 
m e g á l l a p í t o t t u k , 3 h o g y a z o k a l k a l m a s a n v á l a s z t o t t k o o r d i n á t a r e n d s z e r b e n c s a k 
n e m u n i v e r z á l i s f ü g g v é n n y e l í r h a t ó k le , h a a „ s e l f - c o n s i s t e n t f i e l d " m ó d s z e r 
Hartree-féle k ö z e l í t é s r e s z o r í t k o z u n k . E n n e k a m e g á l l a p í t á s n a k a l a p j á n s i k e r ü l t 
o l y a n u n i v e r z á l i s p o t e n c i á l f ü g g v é n y t m e g s z e r k e s z t e n i , a m e l y i k a Fock-íéle 
p o t e n c i á l t i g e n j ó l k ö z e l í t i , é s a m e l y i k b á r m e l y r e n d s z á m ú a t o m r a a r e n d s z á m 
p u s z t a b e h e l y e t t e s í t é s é v e l m e g a d h a t ó . 

E b b e n a d o l g o z a t b a n m e g a k a r j u k m u t a t n i , h o g y a z a l a p e l v j ó l a l k a l -
m a z h a t ó m á s e s e t e k b e n i s , é s m e g a k a r j u k h a t á r o z n i s e m l e g e s n e m e s g á z a t o -
m o k k ö l c s ö n h a t á s i e n e r g i á j á t a s t a t i s z t i k u s a t o m f i z i k a m ó d s z e r e i n e k f e l h a s z n á -
l á s á v a l . 

2. §. A kölcsönhatási energia számítása Jensen szerint 

A s e m l e g e s n e m e s g á z a t o m o k k ö l c s ö n h a t á s i e n e r g i á i e g é s z e n n a g y m a g -
t á v o l s á g é r t é k e k t ő l e l t e k i n t v e t a s z í t ó k . E n n e k a t a s z í t ó p o t e n c i á l i s e n e r g i á n a k 
m e g h a t á r o z á s á r a a s t a t i s z t i k u s a t o m f i z i k a m ó d s z e r e i a l k a l m a s a k . J E N S E N 4 s z e -

1 J. A M D U R és A. L. H A R K N E S S , J. Chem. Phys., 22, 664, 1954 ( H E ) ; I. A M D U R és E. A. 
. M A S O N , J . Chem. Phys., 2 2 , 415, 1955 (Ne); ibid, 2 2 , 670, 1954 (Ar); ibid., 2 3 , 2268, 1955 (Kr). 

2 H . W . B E R R Y , Phys. Rev., 9 9 , 553, 1955 (Ne); ibid. 7 5 , 913, 1949, (Ar); 
S R. G Á S P Á R , Acta Phys. Hung., 3 263, 1954; 
4 H . J E N S E N , Zs. f. Phys., 7 7 , 722, 1932. 

3 III. Osztály Közleményei IX/4 
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r i n t k é t n e m e s g á z s z e r ű e l e k t r o n b u r o k k a l r e n d e l k e z ő a t o m v a g y i o n k ö l c s ö n -
h a t á s i e n e r g i á j a e l s ő k ö z e l í t é s b e n 

(1) U=Uc + Un + Ue+Uk+Uo+U„., 

a h o l 

(2ö) Uo = (Z, - N) (Z>—N,)ë2 \ ö, 

(2b) Un = [Z2y, (ő) + Z,y.2(ő)]e, 

(2c) U, = - 2 e [ Y / , (d) + N y2 (à) + J 7 l g2dv + J уЛ>1 dv, 

(2d) Uk = % j [ (p , + o j f ß - Q f - ^ ] d r , 

(2e) Uо = — xо J ' [ (P i + Р-.)4 / 3 - p l 3 - of ) d n, 

( 2 f ) U,,- = j [WI,(QI + p3)— WD(P,)— Wn(ç2)]dv. 

A ( 2 ) k é p l e t b e n Z , é s /V, i l l . Z 2 é s 7V2 a k é t 1 é s 2 - v e l j e l z e t t a t o m ( i o n ) 
r e n d s z á m a é s e l e k t r o n j a i n a k s z á m a , d a z a t o m o k ( i o n o k ) m a g j a i n a k t á v o l s á g a , 
e a z e l e m i t ö l t é s , Pi é s p 2 a z a t o m o k ( i o n o k ) t ö l t é s s ű r ü s é g e é s yi(r)r: az i o n -
t ö l t é s s e l k i s e b b í t e t t m a g t ö l t é s . (2b) a z a t o m m a g o k n a k a m á s i k a t o m ( i o n ) 
e l e k t r o n f e l h ő j é v e l v a l ó k ö l c s ö n h a t á s á t , ( 2 c ) a z e l e k t r o n f e l h ő k k ö l c s ö n h a t á s á t 
t e k i n t e t b e v e v ő p o t e n c i á l i s e n e r g i a t a g , (2d) a z e l e k t r o n f e l h ő k á t f e d é s e k ö v e t -
k e z t é b e n b e á l l ó k i n e t i k u s e n e r g i a n ö v e k e d é s , ( 2 e ) é s (2f) p e d i g a k i c s e r é l ő -
d é s i é s k o r r e l á c i ó s e n e r g i a m e g v á l t o z á s a . xk = (3\ 1 0 ) ( З л 2 ) 2 / З е а „ é s * „ = 
= ( 3 4 ) ( 3 | л ) ' V 2 á l l a n d ó k . a „ a l e g k i s e b b h i d r o g é n p á l y a s u g a r a a Bohr-e\mé-
l e t s z e r i n t . A z u t o l s ó t a g o t GOMBÁS v e z e t t e be r> é s e z a z e l e k t r o n o k k ö z ö t t i 
Coulomb k ö l c s ö n h a t á s k o r r e l á c i ó s k o r r e k c i ó j á t a d j a m e g . 

S e m l e g e s a t o m o k n á l Z, = N, é s Z 2 = N, é s í g y a p o n t s z e r ű i o n t ö l t é s e k 
h a t á s á t k é p v i s e l ő t a g o k , í g y p l . ( 2 a ) i s , e l t ű n n e k . H a m é g e z e n f e l ü l e g y e l ő r e 
a ( 2 c ) é s (2f) t a g o k t ó l i s e l t e k i n t ü n k , a s e m l e g e s a t o m o k k ö l c s ö n h a t á s i e n e r -
g i á j á t e l s ő k ö z e l í t é s b e n a z 

U = \ e f ^ / i G ) + "A « ) + f ő d d с + f y ^ d v ] + 
(3) 

+ Xk J [ ( p i + p 2 ) 5 / S — P i ' 3 — pl3 ] d v 

k i f e j e z é s a d j a m e g . S z o r í t k o z z u n k t o v á b b á a f e n t i k ö z e l í t é s n e k m e g f e l e l ő e n 

» W . L E N Z , Z S . f. Phys., 121, 5 2 3 , 1 9 4 3 . 
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a z e r e d e t i THOMAS—FERMI f é l e m e g o l d á s r a , " m e l y a t o m r a a p o t e n c i á l i s e n e r -
g i á t a 

(4) 

é s a s ű r ű s é g e t a 

<5> . 4 - Ш 

a l a k b a n a d j a m e g . ( 4 ) é s ( 5 ) - b e n cp0 a j ó l t a b e l l á z o t t Fermi-iè\e f ü g g v é n y 7 é s 

( 6 ) x = ~ 

a 

0 , 8 8 5 3 fl0 

e g y s é g e k b e n m é r t m a g t ó l v a l ó t á v o l s á g . ( 4 ) - e t é s ( 5 ) - ö t ( 3 ) - b a h e l y e t t e s í t v e 
k a p j u k : 

(8) U=~f(x), 

a h o l a z 

( 9 ) О с ZJT J X\ с X-2 J 

( 4 : T f ' i " ( 0 , 8 8 5 3 a , , ) ' „ 
У о Ц О р 2 i ( 4M) 

X, J ( Xo 

3/2 

f ü g g v é n y c s a k a z x v á l t o z ó n k e r e s z t ü l f ü g g a Z r e n d s z á m t ó l . d x = d \ ( i é s 
dvx — dv\iF а ц e g y s é g b e n m é r t m a g t á v o l s á g é s a z u g y a n e z e n e g y s é g b e n 
m é r t t é r f o g a t e l e m . 

A ( 8 ) é s ( 9 ) f o r m u l á k k i é r t é k e l é s e i g e n f á r a d s á g o s f e l a d a t . K é s ő b b m e g -
m u t a t j u k , h o g y G O M B Á S 8 n y o m á n h o g y a n l e h e t a ( 2 ) f o r m u l á k a t ü g y e g y s z e -
r ű s í t e n i , h o g y a z o k k i é r t é k e l é s e k ö n n y e b b e n k e r e s z t ü l v i h e t ő l e g y e n . A ( 8 ) é s 
( 9 ) f o r m u l á k e l l e n ő r z é s e a z o n b a n l e h e t s é g e s i n d i r e k t ú t o n , a m e l y f i z i k a i 

s z e m p o n t b ó l i s m é l y e b b b e t e k i n t é s t n y ú j t . ( 8 ) s z e r i n t y = a z x v á l -

t o z ó n a k r e n d s z á m t ó l f ü g g e t l e n u n i v e r z á l i s f ü g g v é n y e . H a t e h á t a k í s é r l e t i l e g 

° Lásd pl. P . G O M B Á S : Statistische Theorie des Atoms und ihre Anwendungen, Wien, 
Springer-Viag, 1949., 41. o. 

' 1. с . P . G O M B Á S [ 6 ] . 

« P. G O M B Á S , Z S . f. Phys., 9 3 , 3 7 8 , 1 9 3 5 . 

3 * 
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m e g h a t á r o z o t t e n e r g i á k a t a z (y, x) k o o r d i n á t a r e n d s z e r b e n á b r á z o l j u k , a z o k l e g -
a l á b b k ö z e l í t ő l e g ö s s z e k e l l h o g y e s s e n e k . A z 1. á b r á n f e l t ü n t e t t ü k a k í s é r -
l e t i g ö r b é k e t a b b a n a k o o r d i n á t a r e n d s z e r b e n , m e l y b e n u n i v e r z á l i s l e f u t á s t 
k e l l e n e h o g y m u t a s s a n a k . K i s m a g t á v o l s á g é r t é k e k n é l l á t s z i k i s i l y e n t e n d e n -
c i a , n a g y o b b a k n á l n e m . A 4 . § . - b a n r é s z l e t e s e n f o g u n k e z e k r ő l m é g b e s z é l n i . 

3. §. A kölcsönhatási energia számítása Gombás szerint 

A k ö l c s ö n h a t á s i e n e r g i a ( 1 ) , i l l e t v e ( 2 c ) — ( 2 d ) k é p l e t e k k e l m e g a d o t t a l a k -
j á t G O M B Á S 8 t o v á b b e g y s z e r ű s í t e t t e a z á l t a l , h o g y a z U„ é s Uk e n e r g i a t a g o k 
s z á m í t á s á t ö s s z e v o n t a , é s a Thomas—Fermi e g y e n l e t f e l h a s z n á l á s á v a l e g y s z e r ű b b 
a l a k r a h o z t a . í g y s i k e r ü l t a b o n y o l u l t k é t c e n t r u m i n t e g r á l o k h e l y e t t e g y c e n t r u m 
i n t e g r á l o k a t b e v e z e t n i e . T e r m é s z e t e s e n a p r o b l é m á v a l k a p c s o l a t o s n u m e r i k u s 
s z á m í t á s o k m e n n y i s é g e i s j e l e n t ő s e n c s ö k k e n t . 

A z U e + U i ; s z á m á r a a k ö v e t k e z ő k i f e j e z é s t k a p t u k : 

( 1 0 ) Ut + Uk = - [ Л + / , ( d ) + NiYí(d)]e + ( « , + A , b ( d ) + A ? , ( d ) . 

A ( 1 0 ) k i f e j e z é s b e n a , , Д é s ß 2 á l l a n d ó k , . m e l y e k n e k a j e l e n t é s e a k ö v e t k e z ő : 
CD 

(11) ai = 4yie\yl(r)r-dr, 
0 

со 

= \<Mr)r\dr. 
0 

I s m é t c s a k s e m l e g e s é s e g y f o r m a a t o m o k k ö l c s ö n h a t á s á r a s z o r í t k o z v a , m e l y e k r e 
ZX = NX é s Z2 = Ni é s ß1 = ß2, a k i c s e r é l ő d é s t ő l é s k o r r e l á c i ó t ó l e l t e k i n t v e 
a t e l j e s k ö l c s ö n h a t á s i e n e r g i a 

( 1 2 ) U = U r + U n + £ / . + Uи = = ( « ! + 2 A ) ( d ) . 

F e l h a s z n á l v a a Thomas—Fcrm/'-egyenlet s e m l e g e s a t o m o k r a v o n a t k o z ó m e g -
o l d á s á t , ( 1 2 ) - t a 

93 

( 1 3 ) UuZ'- = J <f„(x)xdx 
о 

a l a k b a n k a p j u k m e g . 
( 1 2 ) - t a Lenz-Jensen-módszer a n a l i t i k u s m e g o l d á s á v a l i s k ö n n y e n k i -

s z á m í t h a t j u k . G O M B Á S e r e d e t i m u n k á j á b a n 8 t e t s z é s s z e r i n t i a t o m - , i l l . i o n p á r r a 
e l v é g e z t e e z t . M i i t t c s a k a z á l t a l a n y e r t e r e d m é n y e k e t a d j u k m e g s e m l e g e s 
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a t o m o k k ö l c s ö n h a t á s á r a s p e c i a l i z á l v a , 

Uu Z 8 ; T E f p ( 6 b 0 + 2 4 b , + 1 2 0 b , + 7 2 0 b 3 + 5 0 4 0 b) + . 
( 1 4 ) 

^ ( 1 + 1 2 c i + 4 5 c 0 0 8 ^ L ^ ^ y t f , 
.P-3 v 4:xs d.c 

a m e l y b e n 

( 1 5 ) 
öo=l, bx= 1, b2 = -p ( 2 7 с ? + 1 5 с ? + 3 с г ) , 

4 4 
b3 = p ( 7 c j + 3 c ? ) é s bt = p cl, 

t o v á b b á 

(16) 
P = 2 [ 2 + 1 8 c 1 + 7 2 c ? + 1 2 0 c ? ] , 

+ = 1 0 , 9 1 , Ci = 0 , 2 6 5 s = ( 0 , 8 8 5 3 л ) 1 2 . 

A ( 1 4 ) , ( 1 5 ) é s ( 1 6 ) k é p l e t s o r t v é g i g v i z s g á l v a l á t h a t j u k , h o g y ( 1 3 ) - h o z 
h a s o n l ó a n , i t t i s a UgZ1 m e n n y i s é g d , . - n e k r e n d s z á m t ó l f ü g g e t l e n f ü g g v é n y e . 

T e r m é s z e t e s e n n i n c s a k a d á l y a a n n a k , h o g y ( 1 2 ) k i s z á m í t á s á t , v a l a m i l y e n 
m á s e l e k t r o n s ű r ű s é g g e l v é g e z z ü k e l . í g y f e l h a s z n á l h a t j u k " ' a „ s e l f - c o n s i s t e n t " 
m ó d s z e r r e l m e g h a t á r o z o t t H A R T R E E , i l l e t v e H A R T R E E — F o c K - f é l e s ű r ű s é g é r t é k e -
k e t . E z e k e g é s z e n b i z o n y o s a n j ó t á j é k o z t a t ó é r t é k e t a d n a k a k ö l c s ö n h a t á s i 
e n e r g i á r a , d e n e m s z a b a d e l f e l e j t e n i , h o g y e z e k a s ű r ű s é g e k , i l l e t ő l e g a h o z -
z á j u k r e n d e l h e t ő p o t e n c i á l n e m t e s z e l e g e t a F E R M I — T H O M A S e g y e n l e t n e k , s 
( 1 0 ) é s ( 1 1 ) b e v e z e t é s é n é l G O M B Á S e z t a z e g y e n l e t e t f e l h a s z n á l t a . V é g ü l e m -
l í t s ü k m e g , h o g y a z o k k a l a n e h é z s é g e k k e l , m e l y e k ( 1 0 ) é s (1 l ) - k i f e j e z é s e k n e k 
k i c s i n y m a g t á v o l s á g é r t é k e k r e v a l ó a l k a l m a z á s á t k í s é r i k , a s z e r z ő m á r e g y 
e l ő z ő m u n k á j á b a n f o g l a l k o z o t t . " 

A z 1 . á b r á n l á t h a t j u k a n a g y o b b r e n d s z á m ú n e m e s g á z a t o m o k k ö l c s ö n -
h a t á s i e n e r g i á j á n a k k í s é r l e t i l e g m e g h a t á r o z o t t é r t é k e i t . O r d i n á t á u l a 1 0 l o g ( í 7 / ( Z ' ) 
m e n n y i s é g e t é s a b s z c i s s z á u l a ő x m e n n y i s é g e t , t e h á t a z x e g y s é g b e n m é r t 
m a g t á v o l s á g é r t é k e t m é r t ü k f e l . T e l j e s s é g k e d v é é r t e b b e a z á b r á b a f e l v e t t ü k a 
H e - H e k ö l c s ö n h a t á s i e n e r g i á t i s , b á r s z á m í t á s a i n k k i f e j e z e t t e n n a g y o b b r e n d -
s z á m ú e l e m e k r e v o n a t k o z n a k , h i s z e n s t a t i s z t i k u s m ó d s z e r r e l d o l g o z t u n k , é s a 

0 R. G Á S P Á R és P . C S A V I N S Z K Y , Acta Phys. Hung., 5, 6 5 , 1 9 5 5 . 

4. §. Az eredmények diszkussziója 
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H e a t o m k é t e l e k t r o n j a n e m t e l j e s í t i a s t a t i s z t i k a a l k a l m a z h a t ó s á g á n a k a s z o -
k á s o s f e l t é t e l e i t . A H e a t o m r a p o n t o z v a , a N e - r a v o n a l k á z v a , a z A r - r a e r e d -
m é n y v o n a l l a l é s v é g ü l a K r - r a f o l y t o n o s , d e v o n a l d a r a b o k k a l m e g j e l ö l t v o n a l l a l 
a d j u k m e g a k í s é r l e t i g ö r b é k e t . A k i s e b b m a g t á v o l s á g n á l l á t h a t ó g ö r b e d a r a -
b o k BERRY'2 é r t é k e i a H e g ö r b é j é t k i v é v e , m e l y e k é s a n a g y o b b m a g t á v o l s á g -
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1. ábra 

é r t é k e k n é l s z e r e p l ő g ö r b e d a r a b o k A M D U R é s m u n k a t á r s a i 1 m é r é s i e r e d m é n y e i t 
r e p r e z e n t á l ó k ö z e l í t ő a n a l i t i k u s f ü g g v é n y e k n e k f e l e l n e k m e g . í g y a N e é s A r  
a t o m o k r a B E R R Y ' 2 a 
( 1 7 ) 
a l a k o t h a s z n á l j a a 

N e 
( 1 7 « ) 

A r 

V(r) = Ae 

A = 1 0 , 4 - 1 0 w e r g é s 

A = 2 1 , 9 - 1 0 " ° e r g é s 

4 . 2 5 A 1 j 

= 4 , 1 4 Â _ 1 I 
p a r a m é t e r é r t é k e k k e l . T e r m é s z e t e s e n r-t a n g s t r ö m ö k b e n k e l l m é r n i . ( 1 7 ) a 
B E R R Y á l t a l v i z s g á l t t a r t o m á n y b a n n é h á n y s z á z a l é k o n b e l ü l r e p r e z e n t á l j a 
a k í s é r l e t i g ö r b é d e t . A z 1. á b r á n a l o g a r i t m i k u s l é p t é k n e k m e g f e l e l ő e n t e r -
m é s z e t e s e n e g y e n e s s z a k a s z o k f e l e l n e k m e g n e k i k . 

A H e - H e k ö l c s ö n h a t á s i e n e r g i á t a z 1 , 2 7 A - t ő l a 2 , 3 0 Â - i g t e r j e d ő m a g -
t á v o l s á g t a r t o m á n y b a n A M D U R é s H A R K N E S S 1 s z e r i n t j ó l l e í r j a ( 1 7 ) a z 
( 1 8 ) H e A = 6 , 1 8 - 1 0 ~ 1 0 e r g é s b 4 , 5 5 Â 1 
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p a r a m é t e r é r t é k k e l . V é g ü l A M D U R é s M A S O N 1 a N e , A r é s K r n e m e s g á z o k r a 
n a g y o b b m a g t á v o l s á g é r t é k e k n é l a k ö v e t k e z ő p o t e n c i á l i s e n e r g i a é r t é k e k e t t a l á l t á k : 

N e V(r) = 5 , 0 0 - 1 0 1 0 r - 9 ' 9 9 e r g ( 1 , 7 6 Â . ^ r g 2 , 1 3 A ) , 

( 1 9 ) A r V(r) = 9 , 0 3 - 1 0 " 1 0 r~7'87 e r g ( 2 , 1 8 A ^ r g 2 , 9 8 A ) , 

K r V ( r ) = 2 , 5 . 5 - 1 0 10 r ~ 5 ' 4 ' e r g ( 2 , 4 2 Â ^ г Ш 3 , 1 4 Â ) . 

A f e n t i k í s é r l e t e k n e m n y ú j t a n a k f e l v i l á g o s í t á s t a m a g t ó l t á v o l f e k v ö t a r -
t o m á n y o k r a v o n a t k o z ó a n . E z e k r e a t a r t o m á n y o k r a m á s j e l e n s é g e k b ő l a z o k n a k 
e l m é l e t i é r t e l m e z é s é v e l k a p c s o l a t b a n s z o k á s l e v e z e t n i p o t e n c i á l é r t é k e k e t . í g y 
l e g t ö b b s z ö r a g á z o k k o m p r e s s z i b i l i t á s á b ó l , v i s z k o z i t á s á b ó l é s k r i s t á l y t u l a j d o n -
s á g o k b ó l v e z e t i k l e e z e k e t . M A S O N é s R I C E 1 0 v e z e t t é k le í g y p l . a z a l á b b i 
p o t e n c i á l o k a t : 

N e : V ( r ) = [ 7 3 , 4 e 4 ' 6 1 ' — 0 , 0 8 6 9 7 ° ] K T 1 0 e r g , ( 2 , 3 2 Â s / ' g 3 , 1 9 Â ) , 

( 2 0 ) A r : V(r) = [ 1 5 3 е — 0 , 9 9 4 r " 6 ] 1 С Г 1 0 e r g , ( 2 , 9 8 A = i r ^ 4 , 8 3 Â ) , 

K r : V(r) = [ 5 6 7 0 / ' 4~ — 2 , 2 8 r 6 ] 1 0 ~ 1 0 e r g , ( 3 , 4 A s г ^ 4 , 1 A), 

m e l y e k e t s z á m í t á s a i n k b a n r é s z b e n m i i s f e l h a s z n á l t u n k . 
A z 1. á b r á n f e l r a j z o l t k í s é r l e t i g ö r b é k j ó l l á t h a t ó a n k i s e b b m a g t á v o l s á g -

é r t é k e k n é l e g y m á s k ö z e l é b e n f u t n a k , s a z u n i v e r z á l i s v i s e l k e d é s a b b a n m u t a t -
k o z i k m e g , h o g y a n a g y o b b r e n d s z á m ú e l e m e k k ö l c s ö n h a t á s i g ö r b é i a m é r é -
s e k h i b a h a t á r a i n b e l ü l e g y ü t t f u t n a k . E g y e t l e n k i v é t e l t l á t h a t u n k c s a k . A h e l i u m 
a t o m o k k ö l c s ö n h a t á s i e n e r g i á j a a z u n i v e r z á l i s l e f u t á s ú g ö r b é k n e k c s a k a k ö -
z e l é b e n f u t . A k ü l ö n l e g e s v i s e l k e d é s o k á t a b b a n k e r e s h e t j ü k , h o g y a h e l i u m 
a t o m n a k c s a k k é t e l e k t r o n j a v a n , s e z a k e v é s e l e k t r o n s z á m ú a t o m í g y k e -
v é s b é i l l i k b e l e a z o k b a a s t a t i s z t i k u s a t o m e l m é l e t i m e g f o n t o l á s o k b a , m e l y e k -
n e k a l a p j á n a z u n i v e r z á l i s l e f u t á s r a v o n a t k o z ó m e g f o n t o l á s a i n k a t v é g e z t ü k . 

É r d e k e s ö s s z e h a s o n l í t a n i a k ö l c s ö n h a t á s i e n e r g i á k v i s e l k e d é s é t n a g y o b b 
m a g t á v o l s á g é r t é k e k n é l . S z e m m e l l á t h a t ó a n a k ö l c s ö n h a t á s i e n e r g i á k e b b e n a 
t a r t o m á n y b a n e g y á l t a l á n n e m m u t a t n a k u n i v e r z á l i s l e f u t á s t . E n n e k o k á t 
a k ö v e t k e z ő k b e n t a l á l h a t j u k m e g . A s t a t i s z t i k u s a t o m e l m é l e t , T H O M A S — F E R M I 
k ö z e l í t é s e a z a t o m m a g t ó l t á v o l i r é s z e k e n i g e n r o s s z k ö z e l í t é s e a h u l l á m m e c h a -
n i k á n a k , s í g y n a g y m a g t á v o l s á g o k n á l a z a t o m o k k ö l c s ö n h a t á s i e n e r g i á j a s e m 
m u t a t h a t j a a z t a l e f u t á s t , a m i t a f e n t i k ö z e l í t ő m e g o l d á s a l a p j á n , a z a z a 
T H O M A S — F E R M I m e g o l d á s a l a p j á n e l v á r h a t u n k . 

A 2 . á b r á n a k í s é r l e t i l e g m e g h a t á r o z o t t g ö r b é k e n k í v ü l f e l t ü n t e t t ü n k 
n é h á n y e l m é l e t i l e g k i s z á m í t o t t a t i s . E z e k k ö z ü l a T H O M A S — F E R M I e l m é l e t 

1» E. A M A S O N és W. E. RICE, J. Chem., Phys., 22, 843, 1954. 
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görbéje, különösen a nagy magtávolságú tartományban, magasan a kísérleti 
görbék felett megy. A Thomas—Fenni-féle atomok tehát sokkal jobban taszítják 
egymást, mint a valóságosak. Ennek oka természetesen az előbb már vázolt körül-
mény, ti. a Thomas—Fermi-Ше atommodell sűrűsége az atommagtól távoli 
tartományokban jóval nagyobb, mint a hullámmechanikus atommodellé. Ezen 
a hibán segített JENSEN és LENZ. Az Ő általuk bevezetett atommodell sűrű-
sége a magtól távoli tartományokban a hullámmechanikuséhoz hasonlóan 
viselkedik. Az ezzel a sűrűséggel számított kölcsönhatási energia különösen 
a belső tartományokban igen jó. Azt azonban, hogy nagy magtávolságérté-

X 3 
2. ábra 

kéknél a LENZ—JENSEN modellel számított kölcsönhatási potenciál a kripton 
kölcsönhatási energiagörbéjének a közelében fut, véletlennek kell tekintenünk. 

Feltüntettük végül a 2. ábrán két elem, a helium és az argon atomok azon 
kölcsönhatási energiáit, melyeket a „self-consistent" módszerrel nyert sűrűség-
eloszlások segítségével határoztunk meg. A héliumra D. R. HARTREE11 által 
számított sűrűségeloszlást és az argonra a kicserélődés figyelembevételével 
D. R. HARTREE és W. HARTREE1- által megadott sűrűségeloszlást használtuk fel. 
Szembetűnő, hogy mindkét számított görbe milyen jól egyezik a kísérletiek-
kel, s különösen érdekes, hogy a nagy magtávolságértékeknél is megmarad 

U D . R . H A R T R E E , Proc. Cambridge phil. Soc. 2 4 , 1 1 1 1 9 2 8 . 

I 2 D . R . H A R T R E E és W . H A R T R E E , Proc. Roy. Soc., 1 6 6 , 4 5 0 , 1 9 3 8 . 
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e z a j ó m e g e g y e z é s . E z u t ó b b i t é n y i s a r r a a z á l t a l á n o s a n i s m e r t t é n y r e u t a l , 
h o g y a „ s e l f - c o n s i s t e n t " m ó d s z e r r e l , d e k ü l ö n ö s e n a Fock-íé\e k i c s e r é l ő d é s i 
h a t á s a l a p j á n m ó d o s í t o t t m ó d s z e r r e l m e g h a t á r o z o t t s ű r ű s é g e l o s z l á s o k a z a t o m -
m a g t ó l t á v o l i t a r t o m á n y o k b a n i s h e l y e s e n a d j á k v i s s z a a z a t o m v a l ó s á g o s 
e l e k t r o n s ű r ű s é g é t . 

S z á m í t á s a i n k a t m i n d v é g i g a G O M B Á S á l t a l b e v e z e t e t t e g y s z e r ű s í t e t t 
m o d e l l a l a p j á n v é g e z t ü k . G O M B Á S a z e g y s z e r ű s í t é s s o r á n f e l h a s z n á l t a A Tho-
mas—Fe/TO/'-egyenletet, m e l y e t a h u l l á m m e c h a n i k a i s ű r ű s é g e k n e m e l é g í t e n e k 
k i . E n n e k d a c á r a , m i n t e g y e l ő z ő m u n k á n k b a n [ 9 ] m á r r á m u t a t t u n k , n i n c s 
o k u n k k é t e l k e d n i a h u l l á m m e c h a n i k a i s ű r ű s é g e k k e l n y e r t e r e d m é n y e k r e a l i t á -
s á b a n . A z i t t s z á m í t o t t g ö r b é k i s e z t a t é n y t h ú z z á k a l á . 

Összefoglalás 

Semleges nemesgázatomok kölcsönhatási energiáit több kísérleti munka tárgyalja. 
A statisztikus atomelmélet segítségével lehet egy olyan koordinátarendszert találni, melyben 
az atommaghoz közel eső tartományokban ezek a kölcsönhatási energiák jó közelítésben 
univerzális lefutásúak. A kölcsönhatási energia statisztikus, Lenz-Jensen-té\e és „self-con-
sistent field" atommodellek segítségével meghatározott közelítő értékeit is részletesen 
diszkutálja a dolgozat. 

(Beérkezett: 1959. VII. 2.) 

A Kossuth Lajos Tudományegyetem 
Elméleti Fizikai Intézete, 
Debrecen és 
az MTA Elméleti Fizikai Kutatócsoportja, 
Budapest 

\ 


	9. kötet / 4. sz.

	GÁSPÁR REZSŐ: Nemesgázatomok kölcsönhatási energiájának elméleti meghatározása�������������������������������������������������������������������������������������

	Oldalszámok������������������
	365����������
	366����������
	367����������
	368����������
	369����������
	370����������
	371����������
	372����������
	373����������


