AZ ALUMINIUM FEM KOTESEROL

GASPAR REZSO
Bemutatta Gombds Pdl r. tag az 1952. mdrcius 3-dn tartott felolvaso lilésen

Bevezetés

Kozismert tény, hogy fémekben az elektronok egy része — az atom-
magok kozvetlen koérnyezetét kivéve — teljesen szabad elektronokhoz hason-
loan viselkedik. Egy és két valenciaelektronnal bird fémek targyaldsara a fenti
tény szamitdsba vételével igen jol bevalt modszert dolgozott ki Gombas!.
A modszer a fém valenciaelektronjait az 4. n. fémelektronokat az iontorzs
elektronjaitol kiilon kezelve, mint teljesen szabad elektronokat targyalja és a
racsenergiat a fémelektronok sajatenergidjabdl és a fémelektronoknak a torzs-
elektronokkal és az atommaggal valo kolcstnhatdsi energidjabdl épiti fel. Az
jontorzs elektronjaira nézve felteszi, hogy azoknak eloszlasa, sajat, valamint
az atommaggal valo kolcsonhatasabol szarmazo energidja a fémben megegyezik
a szabad atomban felvett értékkel, tehat a fémes kotés kovetkeztében nem
valtozik s igy mint egy konstans elhagyhaté. A fémelektronoknak a torzs-
elektronokkal valé kolcsonhatdsi energidjanak szamitdsa, ha a fémelektronokat
teljesen szabadoknak tekintjitk, azonban csak tigy oldhaté meg sikeresen, ha
azt egy modifikdlt potencialtér segitségével végezziik el. Ez fémeknél eddig
azonban csak gombszimmetrikus sajatfiiggvénnyel biro, tehat példaul a sav
aljan elhelyezkedd kis kinetikus energidji elektronok esetére volt értelmezhetd.
A jelen dolgozat egyik célja, hogy a modifikélt potencidlteret a vezetési savban
magasabban fekv6, tehat nagyobb energidval rendelkez6 elektronokra is meg-
adja és igy harom és tobb valencids fémek elméleti targyalasat is lehetévé
tegye. Az elmélet probakovéiil az elméleti és gyakorlati szempontbol is igen
érdekes tulajdonsagokkal rendelkez6 Al fémet valasztjuk.

1. A ©-operdtor bevezetése

Valenciaelektronok és fémelektronok sajatfiiggvényei az iontdrzs kozelében
igen bonyolult alakot ‘dltenek a torzselektronok sajatfiiggvényeire valé ortogo-
nalizalds miatt, ez a kovetelmény pedig a Pauli-elv kovetkezménye. Ha azonban
a Pauli-elvet egy statisztikus potencial bevezetésével tekintetbe vessziik, a sajat-
fiiggvénynek az alakja az iontdrzs kozelében nem lesz dontd jelentdségii €s
az atom valenciaelektronjainak esetében egyszeril Slater tipusi sajatfiiggvény-
nyel, fémelektronok esetében pedig sikhulldmokkal is mindeniitt helyesen irjuk
le azok viselkedését az energiaszamitds szempontjdbdl. Gombds' szerint a

24 Matematikai és Fizikai Osztalyanak Kozleményei. 111, o.
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Pauli-elv kovetkezményeképpen fellép6 potencial

F' = 70(0%—e}) )
alakba irhato, ahol y, = (3-¢%)"eq, 2; o az iontbrzs Osszes elektronjainak siiriisége
és o, azon elektronok siirlisége, melyeknek energidja kisebb mint' a széban-
levd elektron lehetséges legkisebb energiaja. gy az A/ atomban a 3s-elek-
tronra hato taszité potencidlban ¢,=0, a 3p elektronéban pedig o1 == 20:,+
+ 2024, ahol gy, ill. g2, az Al atom 1s, ill. 2s elektronjainak sfirlisége és végiil
a 3d elektron esetében 0,=g¢, tehat F*=0 lenne. e a pozitiv elemi t5ltés és
a, a legkisebb korpalya sugara a H-atomban a Bohr-elmélet szerint.

A torzselektronok heéjakba valo tagozddasanak a kovetkezménye az, hogy
az (1) potencial jellegzetesen valtozik a valenciaelektron mellékkvantumszama
szerint és az ugyanazon mellékkvantumszammal rendelkezd valenciaelektronokra
ugyanaz. Igy ahelyett, hogy a taszité potencialt elektrononként allapitanank
meg, formalisan bevezethettink egy operdtort @-t, mely a gombfeliileti fiigg-
vények rendszerében diagondlis és sajatértékei az (1) &ltal meghatarozott
potencialok, azaz @Y,"=F'(r)Y,", ahol Y;* az a gombfeliileti fiiggvény,
amelyik az [ mellék és m magneses kvantumszamhoz tartozik. Biztos, hogy a
@ operator hermitikus, hiszen sajatértékei valosak. Ha feltessziik, hogy linedris
is, akkor

D, 9, 6) = FL(1) M?

alakban frhat6 fel, ahol 7
' , R o (. .9 1 e
M= -—47z2[sin .90?(5‘“ 38_3J+sin2 9 g’ ]
M? az impulzusmomentum abszolut érték négyzetének operatora és ¢ -

2
:%21(1 + 1) ennek sajatértéke. Atomok valenciaelektronjainak esetében ez a
felfogds ugyanazon eredményre vezet, mintha az (1) potenciallal szamoltunk
volna s el6nye abban a formdlis tényben mutatkozik, hogy nem kell a valencia-
elektron mellékkvantumszama szerint kiilon-kiilon Schrddinger-egyenletet fel-
allitani, hanem a sajatfiiggvények és sajatértékek egy Schrédinger-egyenletb6l
szarmaztathatok.

Fémelektronok esetében azonban lényeges segitséget jelent a @ operator
bevezetése. Ha szabad fémelektronjaink hulldmszdmvektora nem zérus, akkor
az elektronok nem osztilyozhatok a mellékkvantumszam szerint és igy az (1)
potencialok koziil sem valaszthatunk megfelelét szdmukra. A @ operator azonban
akarmilyen sajatfiiggvényre alkalmazhaté és a szdmitdsok konnyen elvégez-
hetok, ha a sajatfiiggvényt gombfiiggvények szerint eldbb sorbafejtettiik.
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2. Fémelektronok az Al fémben

Az Al atom elektronjai a szokasos kozelitést tekintetbe véve az 1s, 2s,
2p, 3s és 3p allapotokban helyezhet6k el. Ezek szerint az Al atom 13 elek-
tronjat a Pauli-elv szerint a fenti allapotok kozt elosztva szdmaéra a

(1s), (2s), (2p), (3s), 3p

elektronszerkezeti képlet irhaté fel. Ha valenciaelektronoknak azokat az elektro-
nokat nevezziik, melyek a lathato, ill. kozeli ultraibolya spektrum kibocsata-
- saban vesznek részt, akkor két 3s és egy 3p, azaz harom valenciaelektronja
van az Al atomnak.

Az Al fém elektronjainak energianivoi — mint minden szilard testé — savok-
ban helyezkednek el. Mint ismeretes®, a savok koziil azok fognak kiszélesedni, s
igy a fémes kotésben szerepet jatszani, melyekhez tartoz6 elektronok atomi sajat-
fiiggvényei, ha az atommagokat racstdvolsdgnyira hozzuk kozel, jelentds fedést
mutatnak. Az 1. dbran az Al atom elektronjainak radidlis siiriiségeit lathatjuk
a magtol valo tavolsdg fiiggvényében. A nyil az Al fémben két legkozelebb
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1. abra Az Al-atom elektronjainak radialis siirliségei. Az abran a radidlis sfirtiségnek
a mag kozelében val6 lefutasdt nem tiintettiik fel

fekv6 atommag tavolsdganak felét jeloli. Azon elektronok energiaértékei,
melyeknek radidlis siirfisége ezen a helyen jelentds, sdvva szélesednek ki s
igy a kotési energia és egyéb allandok szamitasat jelentds mértékben befo-
lyasoljak. Az abra szerint® a 3s és 3p elektronok jonnek tekintetbe ebbdl a
szempontbol és igy az Al fémnél atomonként harom fémelektronnal kell szé-
molnunk. Az 1s, 2s és 2p elektronok gyakorlatilag semmiféle fedést nem
mutatnak. Ezeknek megfelel6 savok szélessége jelentéktelen és eloszlasuk,

24*
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energiajuk az atomban és fémben ugyanannak vehet6. Az 1s, 2s és 2p elek-
tronok hozzajarulasa a racsenergidhoz egy allando.

Az Al fém lapcentrdlt kobds récsban kristalyosodik. Az el6bb nyert
eredményeknek megfeleléen elképzelve az Al fémet, a kovetkez6 modellt -
adhatjuk meg. A racspontokban helyezkednek el a hdromszoros pozitiv toltésii
Al3+-ionok és koriilottiikk atomonként 3—3 fémelektron. A targyalast Wigner
és Seitz* nyoman egy elemi celldra redukalhatjuk, ha tekintetbe vessziik, hogy
a tobbi cella elektromosan neutrdlis. Ez az elemi cella, mint az a 2. dbrdn
lathato, igen nagyfoku szimmetridja révén jol approximdlhaté gombbel. Vizs-
-galjuk meg a fémelektronok mozgasat ebben az elemi gombben. Az egy

2. dbra A feliileti centralt racs elemi cellaja

elektronra haté potencial a gémb belsejében a mag és lezart nemesgazszerii
(1s)* (2s)° (2p)° elektronhéj és a fémelektronok gombszimmetrikus potencial-
jaibol tehetd ossze. Feltessziik, hogy a kicserél6dési és korrelacios hatds kovet-
keztében a vizsgalando elektron koriil keletkez6 lyuk éppen elegendé arra, hogy
atlagban egy elektront a cellatl tdvoltartson.® [gy az egy elektronra hato
potencidl szamitdsdndl csupdn két fémelektron veendd tekintetbe. Ezeknek
stirfiségét allandonak vettiik. [gy az 6sszpotencial

:_+v+v, +(V,,,+.(Z Z)e)+ v, (2)

ahol r a vizsgalt hely tdvolsiga a magtol, Z=13 az Al rendszama. V, az
iontorzs elektronjainak potencidlja, melyet D. R. Hartree® hatarozott meg és -

3

a két dllando siiriiségli fémelektron potencidlja. (3)-ban r=6/471R*.R az
elemi gdmb sugara, z pedig a fémelektronok szama. (2)-ben ze/r a pontszerii-
nek gondolt iontérzs Coulomb-szerii potencialja, V., -+ (Z—2)e/r az ion elek-
tronfelhGjének nem Coulomb-szerii potencidlja és V; a mar ismert jelentéssel bir.

Ezen potencialtérben meghatérozott egyelektron sajatfiiggvény azonban
csak akkor fogja a fémelektron 4llapotat leirni, ha megfeleldé mddszerrel
gondoskodunk, hogy az elektronnak elegendé magas kinetikus energiaja legyen,
kiilonben torzselektron sajatfiiggvényeket fog kozeliteni. Az egyik lehet-

. Vi——2mve (Rz—i) 3)
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séges megoldas volna, hogy a sajatfiiggvényeket az iontérzs minden egyes elek-
tronjanak sajatfiiggvényére ortogonalizaljuk.” Mi ezt azéltal érjiik el, hogy a
fémelektronok mozgasat egy modifikdlt potencidltérben hatdrozzuk meg.

(4)

A modifikdlt potencial
V=V4+®,
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3. abra Az s elektronok effektiv potencidlis energiaja:

| Ze
—eV—e| 24 Vot Vi— e
elektrosztatikus potencialis energi-a:
Ze
7 + VA: + Vf] ’

(kihuzva)

’

(szaggatva)

—eV—=—e

-

ahol @ az els6 részben mar emlitett operator, melynek meghatarozasat Hartree
szamitasai® teszik lehetdvé, kinek szamitdsaib6l a o ill. ¢, siirliségek meg-
hatarozhatok. A modifikalt potencidl mind s, mind p elektronokra az elemi
gomb tobb mint 75°/,-dban Aallandénak tekinthet6. A megfelel6 Schrédinger-
egyenlet megoldasa a fémelektronokra az elemi cella legnagyobb részében
sikhullamot s igy allandé sfirtiségeloszlast ad. A (4) potencial ezek szerint a
fémelektronokra nézve az elemi celldnak tobb mint 75°/,-dban , self consistent“.
V’ a maghoz kozel esé helyeken .nagy ingadozdsokat mutat, ami azonban
jelentéktelen, mert az elemi cella kis részében folyik le az ingadozas és a
kozépértéktol valo eltérés mindkét irdnyban gyakorlatilag egyforma.
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4. abra A p elektronok effektiv potencidlis energidja:
Ze 1, e 30
—eV=—p [7 + Vo4 Vr — yole*s—e¥s) |+ r—a" (kihtzva)
elektrosztatikus potencialis energia:
Ze .
—eV=—e o + V. + V,l ; (szaggatva)

: 3. A kinetikus energia szdmitdsa
A racsenergia szamitdsa a Gombdas mddszerével végzett szamitasokhoz®

nagymértékben hasonloéan torténik. A f6 eltérés a kinetikus energia szamita-

saban van. Ezt fogjuk részletesen ismertetni.
A teljesen szabadnak vett fémelektronokat irjuk le a
e . (5)
hullamfiiggvénnyel. (5)-ben £2 az elemi gémb térfogata és f az elektron hullam-
szam vektora, ami az elektron kinetikus energidjaval az
: il

Osszefiiggésben van.

A f hullamszamvektor egy az abszolit nullaponton lévé teljesen elfajult
elektrongdz esetében nullatél egy maximadlis £ hullimszamvektorig minden
értéket felvesz. f' értékét abbdl a kovetelménybdl hatdrozzuk meg, hogy az
elemi gombben atlagban harom fémelektron kell, hogy tartézkodjon. Ezen
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feltételeknek ‘megfeleléen
2 4nap”

ha“Q 3 =% @)
ahol p’ a maximalis impulzus. Tekintve, hogy
’ — h r
. P=gzk @®)
(7)-bol (8) segitségével kapjuk
- Q2 k®
Z3= 9)
£2==471R%3 és z=23 behelyettesitése és atrendezés utan
1
AN 2,768
= 3 L e = 1
K 3( 4) = (10)

A fémelektronok kinetikus energidja két részbél tehetd Ossze, melyek a kovet-
kez8k:
1. A teljesen szabad fémelektrongaz kinetikus energidjanak atlagértéke

47 R?

o1 '
EK == ;. Vs == 1,,1052""’3 e'aoﬁi- (1 1)

(11)-ben ;= 3(3:1%)he*a, 10 és r=2324:xR* a fémelektronok siiriisége, z
ezek széama.

2. Eddig azonban nem vettiik tekintetbe, hogy a fémelektronok a Pauli-elv
kovetkezményeképpen egy magasabban fekvé ti. n. vezetési savban vannak. Az els6
részben mondottak szerint a @ operator bevezetése a Pauli-elvet ebb6l a szempont-
bél helyettesiteni képes. A @ operator térbeli és az osszes fémelektronokra vonat-
kozé atlagértéke fogja a kinetikus energia masodik igen jelentés részét adni.

Fejtsiik az (5) hullamfiiggvényt az ismert médon sorba'®

T Y= (;l, el ‘)—Dl—e’(f fn)Z Q1+ V)il (kryP(cos &) (12)

ahol v, egy racspontot meghatarozo radiuszvektor, k==|f|, r=|v—r,| és
1

itry =) 26, | (3)

ahol j:+ 1 egyl +% rendii Bessel-fiiggvény.

(1), (12) és (13) segitségével konnyen képezhetd a @ operatornak az
elemi celldra vonatkozo étlagértéke

J'lpg q)lllfdl

RN R

0
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ahol dv a térfogatelem. (14)-ben csupan két tag marad meg, mert az Al fém
esetében F'=0, ha [ = 2. Ha az egész sdvra vonatkozéan akarunk felvila-
gositast, vagyis ennek az energiarésznek a teljes energidhoz valé hozzajaru-
lasat akarjuk meghatdrozni, akkor még a sdv osszes hullimszamvektorai sze-
rint atlagolnunk kell. Az atlagérték (14)-b6l egyszeriien adodik. (9)-hez hason-
l16an nyerhet6, hogy abban a gombhéjban, melyik a k& és k-+dk sugara -
gombok kozé esik,
—{ik dk (15)
allapot esik. (14)-bol és (15)-tel kapjuk
134

@:ijg [ Bek dle—

72

=) [e4) [f; KD—] (D], @n)|Krd@n+ (16)

+ 31['[@9‘*0 —o/3(r)]

0

ji KN—], (N ], (k’r)] K rd(kr)

(16) a ®-operator atlagértékét, altaldban z, ha A’-t (10) hatérozza‘meg, tehat
Al fém esetében 3 fémelektronra adja meg. (16) a benne szerepld o%s ill. ¢s
fiiggvények miatt, melyek tabellazott fiiggvények, csak numerikusan hataroz-

hat6 meg. @ értékét az Al-fémre annak egyenstlyi helyzetének kornyezetébe
es6 néhany R esetében az-l. tdblazatban adjuk meg.

I tdbldzat. A @ és Wy értéke az egyensiilyi helyzet kornyezetébe esé néhany R
értekre. A szereplé mennyiségeket atomi egységekben adtuk meg, tehat R-t a legkisebb

o)

e3

Bohr-féle hidrogénsugarban a,-ban, Wy-t és -t egységben, ahol e az elemi toltés.

ag
Rl Wi
|

2,8 1,1975 1,2884
2,9 1,0858 1,1597
30 0,9848 1,0475
3,1 0,8939 0,9494
32 0,8137 0,8631
33 0,7439 0,7870
34 0,6846 0,7196

Ha minden fémelektron sajatfiiggvénye gombszimmetrikus volna (nem

ez a helyzet), akkor (16) helyett
1
WA':?)Z(?Q[;;P-;% (17)

értéket kapnank az elektronoknak a Pauli-elv kovetkezményeképpen bealld
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kinetikus energia novekedésére. (17)-ben
( { 2 2 g
]K=7°b[9ra(r)t di (18)

¢s (18)-ban a felsé hatart R helyett oco-be helyeztiik, tekintetbe véve ¢ expo-
nencialis eltiinését. Az I. tiblazatban Wk értékeit is felsoroltuk. Lathato, hogy
@ értékei kisebbek Wix-nal, vagyis a sajatfiiggvény szerkezetének pontos
tekintetbevétele az energidt mélyiti.

4. A potencidlis energia szdmitdsa

A fémelektronok sajatenergidjanak szamitdsanal a kovetkezd tagokat kell
figyelembe venni. A fémelektronok kolcsonds Coulomb-szeril elektrosztatikus
kolcsonhatasat :

32%¢* 1 .
Ec="%—7 (19)

a fémelgktronol; kicserél0dési energiajat

Eq=—0,45822"¢* 71? (20)
€s a korrelacios energiat, mely a kovetkezd kozelitd kifejezéssel szamolhato
Ev—=—001722 & —0,0571 ¢ 1, (1)

0

ahol z ismét a fémelektronok szama.

A fémelektronoknak az iontorzzsel vald tiszta elektrosztatikus Coulomb
¢s nem Coulomb-szerfi tagjai konnyen szamithatok, mert az operatorok fiig-
getlenek a hullamszamvektortol s igy a kiilonb6zé hullamszamvektora elek-
tronokra az atlagérték ugyanaz, mint a sdv alsd szélén levd elektronra. Igy
nyerjiik a Coulomb-szerii tagra egyszerii szamitas utdn

32 1 ‘
5 R (22)
A nem Coulomb-szerii elektrosztatikus energiara pedig, tekintetbe véve a
potencidlnak nagy tavolsagban valo exponencidlis eltiinését, kapjuk

W =

., 1
Wr=—3ze* Iy B (23)
ahol
I =%f (ve + (—Z:rf—)f) P dr. " (24)
0

A fém és torzselektronok kicserélodési energidja az el6zéekhez hasonloan
fiiggetleniil az elektronnak a savban elfoglalt helyét6l a kovetkezd alakban



370 GASPAR REZS0
adhato meg:
WA='—3,21‘482'%{+'“Z‘/382F}4" (25)
ahol
L g
3 Xl A ' =(_ Mo s
h==-3]e (rdr és « ‘4;1" L (26)

0
Itt »x,==3"%e*/4x'» és r, egy hatarsugar, melynél a ¢ siiriiség a Thomas—
Fermi—Dirac atommodell hatdrsiirfiségének értékét veszi fel.!!

Az E.+ W, energiadsszeg pontosabban is tekintetbeveheté. A Madelung-
modszer segitségével Fuchs'®> végezte el a szamitdsokat és a feliileti centrdlt
racsra
0,895862%¢*

R
kifejezést kapta. (19) és (22) osszege a pontosabb (27)-t6l kevesebb, mint
0,5°/-kal tér el. Az eltérés tekintetbevétele azonban az altalunk végzett szami-
tasoknal indokolt, mert 2* értéke egy nagysagrenddel nagyobb, mint pl. az
alkali fémeknél, ahol a kiilonbséget el szokas hanyagolni.

El+ Wi=— 27)

5. A rdcsenergia szdmitdsa és az abbol vonhato kovetkeztetések

Az Al fém racsenergidja U(R) alatt azt az energiamennyiséget értjiik,
amely sziikséges ahhoz, hogy az Al fémet egymastol végtelen tavol 1évo pozitiv
Al%-jonokra és elektronokra felbontsuk. A (11) és (16) kinetikus és a (20),
(21), (23), (25) és (27) potencialis energidk Osszege adja a ricsenergidt

U(R)=-Ex+ @+ Ea+ Ew+ Wi+ Wa+ Eé+ WL (28)
Az 5. abran a ricsenergia valtozasat latjuk az egyensulyi helyzet kornyeze-
tében. :

(28) segitségeével a fontosabb fémallandok azonnal szamolhatok. A nyu-
galmi racstdvolsagnal a rdcsenergidnak minimuma van, azaz

dU |-
— =0, (29
( dR )R::Ro ( )
melybdl (28) segitségével az egyensiilyi helyzetben az elemi gomb sugara R,

27
, 3
meghatarozhatd. A nyugalmi racstdvolsdg ismeretében meghatarozhatjuk a
racsenergianak hozza tartozo értékét U,-t. A racsenergidbol és a szabad atom
ionizacios energiaibol pedig megkaphatjuk a fém szublimacids hojét _
o S={U)|—1L—1L—I, (30)
ahol 1,=597eV; I,-=-18,8eV; I;,=28,5eV az Al atom els6, masodik és har-
madik ionizacios energiai.? :

¢és belble az a = ZR(,( ) képlet segitségével a nyugalmi racstavolsag értéke
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Végiil még egy igen fontos atomi ‘allandd, a kompresszibilitds is kony—
nyen szamithaté, mert a nyugalmi racstavolsigndl a racsenergidval a kovet-
kezb Osszefiiggésben van: .

1 1 d*U
R 12:tR, ( dR )R—;Rc. 8
' R —
g7 - 20 37 38 sar

4

l-&p ‘\\\ /////

7 ' \_ g
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5. dbra. Az Al-fém racsenergidja az egyensulyi helyzet kornyezetében.
U és R értékei atomi egységben vannak megadva

A fent felsorolt atomi allandok szamitott és kisérleti értékeit a II. tab-
lazatban allitottam 0Ossze. Az elméleti és kisérleti értékek megyezése, mint a
tabellabol 14thato, igen jo.

II. tabldzat. Az Al fém néhany struktiratol nem fiiggd allandojanak elméleti
és kisérleti értéke

Racsenergia | Racsallando | szublimacios | Kompresszibili-
kcal/mol. R energia kcal/mol.| tas cm?/din.
Szamitott 1281,6 4,17 54,8 0,74.10 2
Kisérleti 1286,8 4,04 60 0,95.10""2

Osszehasonlitas céljabol szamitasokat végeztiink olyan feltételek mellett
is, hogy az Osszes fémelektronokra hatd taszité potencidl megegyezik az s
elektronokra érvényes F’= y,0" potenciallal. A IIl. tiblazatban ezeket a szami-
tott értékeket lathatjuk néhdny, a szamitds folyaman felhasznalt allando érté-
kével egyiitt. A II. és IIl. tdblazat adatait Osszevetve - lathatd, hogy a kovet-
kezetesen véghezvitt szamitas a kisérleti eredményekkel jobb dsszhangban van,.
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11l tdbldzat Az a, Uy, S és » allandok szamitott értékei az Al-fémre és a szamitas
elvégzéséhez sziikséges r,, Iy, Ix, 14, allandok. Az allandokat annak feltételezésével szami-
tottuk, hogy az Osszes fémelektronokndl a Pauli-elvet helyettesito potencidl az s elektro-
nokra érvényes.

% ' Ty IL IK 1y

a Uy .
cm¥din. ap-ban | ai-ban | al-ban | al-ban

S
A-ben | kcal/mol. | kcal/mol.

!
4,33 i 1248,0 21,2 ' 0,77.10"'2 1,91 0,6614 3,1425 0,8828
i

mint az itt emlitett. Ennek oka az, hogy a @ operator atlagértékének szami-
tasanal tekintetbe vettiik a fémelektronok sajatfiiggvényének asszimmetriajat.

Megijegyezziik, hogy teljesen téves volna a taszito potencial atlagértékének
szamitasanal a fémelektronok megoszlasat s €s p elektronokra a szabad atomban
meglevé 2:1 aranyban felvenni. Ezzel a feltevéssel végzett szamitdsok pl. a

szublimacios energidra, a mért érték hdromszorosiat s a nyugalmi racstavol-
sagra pedig a mért értéknél lényegesen kisebb értéket adtak volna.

Budapesti Miiszaki Egyetem
Fizikai Intézete.
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