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A statisztikus atommodell és a hullimmechanika kozti kapcsolatot el6szor
Dirac, majd Brillouin tették vizsgalat targyava. Dirac megmutatta, hogy az
atomot a sajatfiiggvények helyett az 1. n. siiriiségmatrixszal lehet leirni és
erre egy 1. n. mozgasegyenletet vezetett le. Ha a térbeli és impulzuskoordi-
natak kozti felcserélési reldcioktol eltekintiink és csak azt vessziik figyelembe,
hogy a fazistér B’ nagysagt elemi celldjaban legfeljebb két elektron foglalhat
helyet, akkor a hulldammechanikai Hartree, ill. Hartree—Fock-egyenletekbdl a
statisztikus Thomas—Fermi, ill. Thomas—Fermi—Dirac-egyenlet adodik. Dirac
ebben a dolgozatdban tehat nemcsak egy igen lényeges oldalrol vilagitja meg
a statisztikus atommodell és a hullimmechanika kozti kapcsolatot, hanem le
is vezeti a statisztikus alapegyenleteket, ill. legaldbb is azok egy részét.
Brillouin f6képpen a hullimmechanikai Wentzel—Kramers—DBrillouin-féle
kozelito eljards alapjén teszi vizsgélat targyava az emlitett kapcsolatot. Fényes
szintén a Wentzel—Kramers—Brillouin moddszer alapjan vizsgalja meg a
statisztikus atommodell és a hullimmechanika koézti kapcsolatot és egy igen
egyszerli modon sikeriil levezetnie nemcsak a Thomas—Fermi-egyenletet,
hanem a bovitett egyenieteket is.

Itt szeretném megemliteni — jollehet nem tartozik szorosan el6addsom
targydhoz —, hogy Gdspdr a hullimmechanika és a statisztikus elmélet kozti
kapcsolatot felhasznélta a Hartree és Hartree—Fock mddszerek igen nagy-
foku egyszeriisitésére, ill. self-consistent field-potencidlok és siiriiségelosz-
lasok eldallitisara és ezzel ezeket az igen nagy szdmoldsi munkat igénylé mod-
szereket a specidlis szdmologépekkel nem rendelkezé fizikus szdmara is hoz-
zaférhetové tette.

Mig az emlitett szerzok a hullimmechanikdbol kiindulva kozelitették
meg a statisztikus atommodellt, én itt a forditott utat szeretném kovetni.
Vagyis kiindulok a statisztikus alapegyenletbdl, ill. azok egyikébdl és azt
szeretném bizonyos szempontbol parhuzamba allitani a hullimmechanikai
Schrodinger-egyenlettel.

A tovabbiak szempontjabdl lényeges, hogy emlitést tegyek egy a hul-
lammechanika és a statisztikus atommodell kozotti kapcsolatrol, melynek
lényege az, hogy a statisztikus atomelmélet alapjan lehetségessé vélt a Pauli-
elvbdl szdrmazo betoltési elvnek teljesen betoltott kvantumadllapotok esetén
egy nem-klasszikus eredetii taszité erdvel vald helyettesitése, mely erd egy
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egyszerli alaka potenciallal rendelkezik. Ezt a potencialt egy régebbi dolgo-
zatomban levezettem és err6l akadémiai el6addsaimban tobizben szo vollt,
igyhogy nem szeretnék ismétlésekbe bocsitkozni €s ezért csak roviden
annyit emlitek meg, hogy a valenciaelektrons-kvantumallapotai, vagyis gomb-
szimmetrikus kvantumallapotok esetén ennek az erének a potencialja a kovet-
kez6 alaku

M F=17,¢%% .
ahol ¢ az elektronsiiriiség és yr a kovetkez6 univerzalis dllando

Ay = 3 ~2)2'8
2 7P =15 (3:1%)*3eaq,.

e a pozitiv elemi toltés és a, a legkisebb Bohr-féle H-radiusz. Ha az elektro-
sztatikus potencialt ezzel a jarulékos potencillal kiegészitjiik, tehat ha a

&) ®-=V+F

modifikalt potencialt vezetjiik be, akkor a valenciaelektronra vonatkoz6 azon
mellékfelttételektdl, amelyek szerint a valenciaelektron sajatfiiggvényének az
elektronokkal teljesen betoltott kvantumallapotok sajatfiiggvényeire ortogond-
lisnak kell lennie, eltekinthetiink.

Ha figyelembe vessziik az elektronoknak kicserélodési kolcsonhatasat,
mely egy tipikusan kvantummechanikai effektus, akkor ehhez a potencidihoz
még egy tovabbi kis korrektiv tag jarul, mely a valenciaelektronnak az 6sz-
szes tobbi elektronnal valé kicserélddési kolcsonhatasabol szarmazik és mely
a statisztikus elmélet alapjan szintén egy egyszerii potencidllal, mégpedig a
kovetkezd kifejezéssel irhato le

(4) _'}’a{)l 3},
ahol 7, a kovetkezd univerzalis allando
) ) 3 3 13

Tehat a kicserélddési kolcsonhatds figyelembevételével a fenti modifikalt poten-
cialt még ezzel a taggal ki kell egésziteni.

A tovabbiak szempontjabol teljesen hasonléan, mint a Fizikus Kongresz-
szuson tartott eldaddsomban, célszeri kiindulni az atom statisztikus energiakife-
jezésébol, mely a kovetkezd tagokbol tevidik 0ssze: az eletrongaz Fermi-féle kine-
tikus energidja, az elektronoknak Weizsdcker-féle kinetikus energidja, az atom-
magnak az elektronokkal valo elektrosztatikus kolcsonhatasabdl szarmazo poten-
cidlis energidja, az elektronoknak egymas kozotti elektrosztatikus kolcsonhata-
sabol szarmazo6 potencidlis energidja és végiil az elektronoknak a kicserélédési
kolcsonhatasbdl szdrmazo energidja. Ezek az energiatagok sorra a kovetkezOk :

®) Ep=ype | 0" dr,
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) | Ev— j (_g_ms_?)2 de,
® Ei—— [“oar,
9 E;= —;—J V.eo dv,

(10) Ene —7ae j o di,

ahol o jelenti az elektronsiiriiséget, V. az elektronok elekirosztatikus poten-
cialjat, Z a rendszdmot, e a pozitiv elemi toltést, r a magtol valo tavolsagot
€s dv a térfogatelemet; x,. a kovetkezd univerzalis allando

1

(11) zu,=§62ao.
A statisztikus alapegyenlet az atom Osszenergidjanak, tehat az
(12) E=Ep+Ev+Ey+E;+Ea

......

feltétellel
(13) ] odv=N,

ahol N az elektronok szama az atomban és a mellékfeltétel azt fejezi ki,
hogy a variaciot tigy kell végrehajtani, hogy az atomban 1év0 elektronok
szama ne valtozzon meg. A variacios elvbol a kovetkezd alapegyenlethez jutunk

(14) dredip— 3 7re Y ey (V— Ve =0,

melyben V az atom teljes elektrosztatikus potencidlja, w=10!? és V, egy
Lagrange-féle multiplikator, melyet ugy kell meghatarozni, hogy a fenti mel-
lékfeltétel teljesitve legyen. Ennek az egyenletnek a bevezetésben emlitett
altalam végrehajtott korrekcioja abban all, hogy az egyenletben még egy tag
1ép fel, mely a magtol valo tavolsagtol és a -’ siirliségtol fiigg €s amelyet
2(y, r)-el fogok itt jeldlni. Ezt a tagot, minthogy a tovabbiakban nem lesz
ra sziikségiink, itt nem akarom részletezni, hanem csak azt emlitem meg,
hogy ennek a tagnak az eredete — amint ezt a Fizikus Kongresszuson tar-
tott el6adasomon részletesen Kkifejtettem — abban keresendd, hogy az
elektronok Fermi-féle és Weizsidcker-féle kinetikus energidjanak egyszerii 6sz-
szeadasa esetén az ember egy hibat kovet el, mert az elektronoknak {in. sajat
kinetikus energidjat, amelyet Ggy a Fermi-féle, mint a Weizsicker-féle kine-
tikus energiatag tartalmaz, dupldn szamoljuk; az innen szdrmazd hiba kor-
rekcidjat adja a g(v, r) tag.

A kinetikus sajitenergidn a kinetikus energidnak azt a részét értjiik, mely
a kinetikus energidbol fennmarad, ha a kinetikus energidnak a sajatfligg-
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vények orthogonalizalasatol szarmazo részét levonjuk. Vagyis a kinetikus sajat-
energia lényegében azzal a kinetikus energidval egyenld, melyet csomopont
nélkiili sajatfiiggvények esetén kapnank.

Ezt a g(y, r) korrekcidt figyelembe véve az alapegyenlet a kovetkezd-
képpen alakul

(15) 4@4¢—"%wwwﬁ+gwuy+%yw¢W+(w—mn¢=m.

Ha az

(16) = — Ve
és
(17 W= ——(V——Eiymp%—ig(qp, r) +i./a¢2/3)e
3 e 3
jeloléseket vezetjilk be, akkor ez az egyenlet dtmegy a kovetkezObe
(18) 4 AP+ (e— W)yw=0.

A fentebbi alapegyenletnek ebbdl az alakjabdl azonnal nyilvanvaléva valik
ennek az egyenletnek a hullimmechanikai Schrodinger-egyenlettel valé analé-
giaja, ha figyelembe vessziik, hogy
1 . h?
(19) 4z,,,=—2—e2a0=8nzm,
ahol & a Planck-féle alland6 és m az elektron tomege. Azonban ellentétben
a Schrodinger-egyenlettel, mely egyszerii problémdak esetén linearis, a fenti
egyenlet, hasonléan pl. a tobbtestprobléma Hartree—Fock-féle egyenleteihez,
melyek tdgabb értelemben vett Schrodinger-egyenletek, nem linedris, ugyanis
az elektron potencidlis energidja W fiigg w-tol.
Ez a W potencialis energia az, amely itt benniinket kozelebbr6l érdekel.
W kifejezésében a zardjelben levd rész vagyis a

, 5 .1 4
(20) P = V—z pp*? _;ﬁg(‘”’ )+ ey’

kifejezés, eltekintve az'alé gy, r) korrekcids tagtdl és a kicserélddési korrek-

ciotol, figyelembe véve a v —p"? relaciot, azonos a bevezetésben emlitett és
teljesen mas tuton levezetett modifikalt potencidllal, @-vel. A korrekcids tag
szerepe igen lényeges, mert ez gondoskodik arr6l, hogy a kinetikus sajat-
energia ne legyen kétszer szamitva.

A fentebbi (18) egyenlet alapjan a problémat agy is megfogalmazhat-
juk, hogy meghatdrozand6 az elektron sajatfiiggvénye 1 és sajatenergidja &
a ¢’ modifikalt potencialtérben azzal a mellékfeltéteilel, hogy

@1) Jde:N
legyen.
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A modifikalt potencidlt a teljes elektronsiiriiséggel, tehat ¢ =—1’-el kell
képezni, amibdl kovetkezik, hogy — @’e a legmagasabb energiaéllapotban lev6
elektron modifikalt potencidlis energiaja. Innen kovetkezik, hogy a (18) egyenlet
a legmagasabﬁ energiadllapotra vonatkozé Schrodinger-egyenlet és ¢ az ezen
energiadllapotnak megfelel6 energia. Roviden még ra szeretnék mutatni arra, hogy
sajatfiiggvényét szolgaltatja, mellyel a ¢*=— o Osszefliggés alapjan ki lehet sza-
mitani az atom elektronsiiriiségét — ami elsd pillanatra meglepd — nincsen
semmi ellentmondas, mert amennyiben az ember a statisztikus atomelmélet-
ben az elektronokhoz sajatfiiggvényeket rendel, akkor az Osszes elektronokat
ugyanazzal az atlagsajatfiiggvénnyel, v — o'2-¢l irja le. Az, hogy ezt az atlag-
sajatfiiggvényt melyik allapotra vonatkoz6 egyenletbdl hatdrozzuk meg, termé-
szetesen mellékes; a részletesebb vizsgalat azt mutatja, hogy a legegyszeriibb

Az eddigiekbdl azt a konkluziét vonhatjuk le, hogy a modifikalt poten-
cial segitségével a statisztikus alapegyenletet egy Schrodinger-egyenlet alak-
jaban azonnal felirhatjuk, s6t az alapegyenletet, ill. a statisztikus elmélet alap-
problémajat egy Schrodinger-féle sajatértékproblémahoz analég probléma gya-
nant foghatjuk fel.

Ha a korreldci6tol eltekintiink, a (18) alapegyeniet a legaltaldnosabb
statisztikus alapegyenlet. Erdekes megvizsgalni, hogy ebbdl az egyenletbdl,
mely alakjara nézve egy Schrodinger-egyenlet, milyen elhanyagoldssal nyer-
het6k az egyszeriibb statisztikus modellek, a Thomas—Fermi—Dirac, ill. a
Thomas—Fermi-modell alapegyenletei. A lényeges elhanyagolds mindkét eset-
ben az, hogy a (18) alapegyenletben elhagyjuk a differencialoperatort tartal-
mazo elsd tagot. Mivel ekkor elhanyagoltuk a Weizsdcker-féle kinetikus ener-
giarészt — ha konzekvensek akarunk maradni — el kell hanyagolnunk a
kinetikus sajatenergidra vonatkoz6 korrekciot, tehdt a @ modifikalt poten-

cialban az ﬁg(w, r) korrekcids tagot, ami azt jelenti, hogy a @’ helyébe a

@ lép. A kinetikus sajatenergianak a korrekcidja ugyanis kizarolag annak a
kovetkezménye, hogy a Fermi-féle kinetikus energia mellett még a Weizsicker-
féle kinetikus energiat is figyelembe vettiik, ami dltal a kinetikus sajatener-
giat duplan szamitottuk. Ha tehat a Weizsdcker-féle tagot elhagyjuk, el kell

hagynunk az #g(w, r) korrekcios tagot is. Ezekkel az elhanyagolasokkal

tehdt az alapegyenleteink a kovetkezd alakot oltik

s—Pe=0,
vagyis

5 : y
3 yreyd — % VoY — Vet e=0.

Ez éppen a Thomas—Fermi—Dirac-féle alapegyenlet. Ha az elektronok kicse-
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rélodésétol -eltekintiink, ami y.==0-nak felel meg, akkor pedig a kovetkezs
osszefiiggéshez jutunk

5
3

Ez a Thomas—Fermi-féle alapegyenlet. Mindkét esetben ¢*=p9 a potencidllal
egyszeriien hatdrozhaté meg, o-t behelyettesitve a Poisson-egyenletbe, vagyis a

AV=4:tep

egyenletbe, adodnak a potencialeloszidst meghatarozd egyenletek.

Befejezésiil még ra szeretnék térni arra, hogy a (18) alapegyenlet meg-
oldasa hogyan vihetd keresztiil. Mivel a potencidlis energia fligg v-tél, az
egyenletet egy Hartree-féle szukcessziv approximdcios moddszerrel lehet meg-
oldani. Evégbdl kiindulunk egy v, kozelitd megoldasbol, melyet pl. a varia-
cids moédszerrel hatdrozunk meg, ezzel kiszamitjuk a @’ potencidlt, ill. a W
potencidlis energiat. Ezt behelyettesitve a fenti (18) egyenletbe, ebb6l egy v,
megoldast hatdrozhatunk meg és igy tovabb. Az eljarast addig kell folytatni
mig a W-be behelyettesitett és az egyenletbdl nyert megoldasok praktice
megegyeznek egymassal. A rendelkezésiinkre all6 gépekkel a megoldast igy
csak az atom belsejében tudtuk meghatdrozni, a magtol nagyobb tavolsagban
a megoldast ezen az uton nem tudtuk eléallitani. Ugyanis a megoldas a
magtol nagyobb tavolsdgban rendkiviil érzékeny a kezdeti irdnytangens érté-
kére. igy pl. nehezebb atomok esetén a kezdeti iranytangenst mér tobb mint
10 jegy pontossadggal kell megadni. Lényegesen kedvezdbb a helyzet, ha az
ember az egyenlet integralasandl nem a magtdl, hanem r=—oco-tdl, vagyis
praktice igen nagy r értékektdl indul ki és meghatidrozza az itt szambajovo
azon megoldast, amely keresztiilmegy az origén. Ily modon az egyenlet meg-
oldasat az Osszes nemesgazokra eldallitottuk. Az igy nyert elektronsiiriiségek
az atom belsejében a Hartree-féle elektronsiirfiségeknek igen jo atlagértékét
adjak, nagy tavolsdgban az atommagtdl pedig praktice megegyeznek a Hartree-
féle siiriiségekkel. ,

Végiil még megemlitem, hogy a fentebb emlitett és a Fizikus Kongresz-
szuson tartott eldaddsomon részletesen targyalt kinetikus energiakorrekcion
valdsziniileg még egy csekély modositast kell végrehajtani, ugyanis a kinetikus
energidnak radialis és azimutdlis részeinek a stlyfaktorai nem 1 és 1, amint
én azt tilsagosan klasszikus elképzelésekre tdmaszkodva feltételeztem, hanem
rendre 1 és 2. Erre a napokban Macke a sao-paoloi egyetem fizika profesz-
szora volt szives figyelmemet felhivni. Az eredményekben az atomok ener-
giajdban és siiriiségelosziasaban a silyfaktorok megvéltozdsa csak igen csekély
valtozdst fog elbidézni, az energidndl a tapasztalattal valé egyezés egész
kevéssé rosszabbodni fog, de a siiriiségeloszlasban el6allé valtozds a tapasz-
talattal vald egyezést, pl. a diamagneses szuszceptibilitdsoknal, lényegesen meg
fogja javitani.

yrey—Vete 0.
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HOZZASZOLASOK

HOFFMANN TIBOR a fizikai tudomanyok kandidatusa:

Gombds akadémikus el6adasa alatt felmeriilt bennem egy problema
A statisztikus modell alapegyenlete igy irhato:

AP+ ) +H(V=V)y =0,

ahol f(v) ismert fiiggvény. A fenti egyenlet a 4y + (¢— V)¢ =0 Schrodinger-
egyenlettel lett analogiaba hozva.

Egy pontra hivom fel a figyelmet. A Schrodinger-egyenletben a V
potencial tartalmazza a w-t, de nem tal komplikalt modon. Ezt Gombds
professzor is kihangstilyozta, s ez csak matematikai nehézséget okoz. Iit
azonban a V komplikdlt modon tartalmazza a w-t, t.i. a Poisson-egyenlet
osszefiiggésében. [gy a A(V—V,) = ¢* Poisson-egyenlet tekintetbe vételével
a kovetkezd bikvadratikus egyenletet nyerjiik :

vy
Ez nem analog a Schrodinger-egyenlettel. Viszont ugyanezzel az eljardssal
lehet az elsd tag elhagyasaval a Thomas—Fermi—Dirac-egyenletet megkapni.
Meg kellene nézni, hogy milyen viselkedést mutat egy ilyen bikvadratikus
egyenlet, mennylben valtoztatia meg az egész probléma képét.

FENYES IMRE a fizikai tudomanyok kandidatusa:

Nem tal hosszan, de néhany szondl tobbet szeretnék mondani az itt
szerepld kérdésekrol. Az elhangzott eldadds a két elmélet olyan szoros kap-
csolatara mutat ra, amelynek fenndlldsara eddig gondolni sem mertiink. Ezaltal
a statisztikus atommodell jelent6sége oOridsi mértékben megndvekedett, amire
kiilon ra kell mutatni.

A targyalt problémat — bar itt latszolag ,tisztan® elvi kérdésrdl van
sz6 — gyakorlati jelentdsége teszi érdekessé. Ami kiilonben egyaltalan nem
is meglepd, hiszen a valoban elvi jelentdségli megallapitasok szoktak a leg-
nagyobb gyakorlati hasznot is nyujtani. Azért tartom sziikségesnek a statisz-
tikus atommodellrél szold elmélet jelentdségének aldhtzasat, mert egyrészt:
néhany évvel ezel6tt még ugy latszott, hogy ez az elmélet eloregedében,
kimeriil6félben van, masrészt azt is lehetett gondolni, hogy a szamologépek
tokéletesedése fokozatosan foloslegessé teszi az ilyen relative egyszeriit kozelitd
elméletet. Mind az elhangzott eldadds, mind ennek kozvetlen el6zményei,
azonban, az ellenkez6jét mutatjdk. Nyugodtan allithatjuk, hogy a statisztikus
atommodellnek nem feji6dése, hanem csupdn fejlédésének els® szakasza van
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lezaruloban. Es talan az igazan érdekes és szép eredmények még csak most
kovetkeznek, ide szamitva a jelenleg hallott el6adas megallapitasait is. Ezt
szeretném most néhdny konkrét ténnyel és néhany plauzibilisnek latsz0 meg-
allapitassal Gjabb oldalr6l is alatimasztani.

Ami a nagy teljesitdképességii szamologépek szerepét illeti, errél egész
réviden a kovetkezbket lehet mondani. Az exakt hullimmechanikai és a kozelitd
jellegii statisztikus elmélet komplikéltsagat tekintve, a viszony kb. olyan, mint
a komplikalt szdmol6 automata és a logarléc viszonya. Csoddlatos modon
azonban a két elmélet hatOképességének viszonydban korant sincs meg ez a
nagy aranytalansdg, s6t sokszor (bizonyos finomsagoktol eltekintve) az arany
szinte egy az egyhez. Ez pedig Oridsi jelent6ségii tény, mely a fent emlitett
egyik aggalyt teljes mértékben megcéafolja. Ez a koriilmény mutatja, amint azt
Gombds professzor is hangstlyozta, hogy itt nem csupdn egy ad hoc elgon-
dolasrél van sz, hanem valojdban a hullammechanikai tobbtestproblémanak
igen jo kozelitésii megolddsardl. A kovetkezd feladat nyilvan az, hogy ezt a
kapcsolatot ne csak kvalitative, hanem kvantitative is feltarjuk, és ezen az
alapon hibabecslési eljardst lehessen megadni. A hullimmechanikabdl a sta-
tisztikus modell felé torténd atmenet mar régebben ismeretes, ezt az utat most
Gombds professzor forditva csinalta meg és ilyen mddon kvalitative ekviva-
lenciat mutatott ki a két elmélet kozott. A visszafelé mend ut ismeretének
birtokdban (tudvan most mdr, hogy itt mit kell kihozni) az approximacios
matematika eszkdzeivel bizonydra kvantitative is megfogalmazhaté a kapcsolat.
Ezzel olyan elgondolds birtokdba jutndnk, amely lényegesen egyszeriibb a
hullammechanikai elméletnél, viszont pontossdg szempontjabdl vetekszik vele.
Mint latjuk, a probléma jelentds, éppen ezért a statisztikus atommodellel fog-
lalkozé kartarsak felé is szeretném felvetni a kérdést, hogy a jovében hatha-
tosabb kooperaciot kellene kifejteni.

A dolog szakmai részét illetden is rovid leszek. A kelld élességii hiba-
becslés igen nehéz feladat, de ha az elméleti fizikus ismeri a kiindulépontot
és az eredményt, az dathidalast konnyebben meg tudja csindlni, mint akkor,
ha a hidnak csak az egyik pillére ismeretes. A kozelitd modszereket nagyobb
biztonsdggal lehet hasznélni, ha tudjuk, hogy honnan induljunk el a kozeli-
tésnél. A Gombds akadémikus altal talalt analogia éppen ehhez nyujt segitséget.
A statisztikus elmélet egyik hibaja az volt, hogy az olyan elgondoldsokat is
szerepeltetett, amelyek bizonyos fokig idegenek a hullimmechanikétol. A koor-
dinata-impulzus-térbeli meggondolasok olyan nézépontot hoznak be, amelyeket
nem lehet pontosan kvantitative megfogni. Ugy latszik azonban, hogy ennek
(a hullimmechanikatél idegen segédeszkodz felhaszndldsanak) van egy elimi-
nalasi lehetdsége. A W. K. B. mddszerbdl kell kiindulni, de némi mddositdssal.

(1) B +pif = 0
egydimenzios Schrodinger-egyenlet sajitallapotai, mint ismeretes, visszavezet-
hetdk bizonyos nem-sajatallapotok szuperpozicidjara. (1) a

(2 <p=exp—;;Jydx

nem-sajatillapotot jellemzd fiiggvénnyel mindig kielégithetd és a ¢ meg-
hatarozdsa a

h ’ ) .y
3 TV +y—p=0
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Riccati-egyenlet megolddsara vezethetd vissza. A W. K. B. mddszer ebbdl a
ténybdl indul ki és elsd kozelitésben az exakt

gy =% cos |- )

4) f=5 @ +9) =1 cos(hjudx—kc)/

sajatfiiggvényt (uz az y valds része) a kovetkezd fiiggvénnyel helyettesiti
a 1 X

(5) f~ﬁcos(?jpdx+d).

Sajnos, a W.K.B. modszernek olyan hibai vannak, melyek elimindlasa a
szokasosan hasznalt

© y=3(b,

sorfestés felhaszndlasa mellett nem lehetséges. (Erre ez év janudrjiban az
Eotvos Tarsulatban tartott eldadidsomban mar ramutattam.) Mindezt azért
emlitem, mert azok az el6z6 vizsgdlataim, melyekrdl itt Gombds professzor is
megemlékezett, a W. K. B. modszeren alapulnak és a modszer hibéi sziikség-
szerfien a rdépitett vizsgilatokban is jelentkeznek. Egyszeriien arrél van szo,
hogy a (6) sor altaldban nem exisztdl, ti. y-nak k — 0-ndl lényeges szingu-
laritasa van. [llusztrdlasul (Lenfei Illona szamitdsai alapjan) itt egy konkrét
példat mutatok. A H-atom alapallapotdban u (az y valos része) a kovetkezd
formajt :
ﬁ
u=—mn /

. ”de")

ahol f a radidlis sajatfuggveny (a normala51 tényezo6tol eltekintve) :

2

me
f:rexp~——h—2—r,

A és x, tetszblegesek. (Megleps, de igy van.) Ebbdl konkréten is latszik,
hogy az
- 1 5 u
Y=t TR T
fiiggvénynek a k= O helyen Iényeges szingularitisa van és igy a (6) sorfejtés
nem exisztal.

Szerencsére exisztdldo sorfejtés is taldlhaté és ily modon a statisztikus
atommodell alapegyenieteinek levezetése az eddiginél konzekvensebben elvé-
gezhetd. Ezzel kapcsolatban csupan arra a koriilményre akarok ramutatni,
hogy a modifikdlt W.K.B. modszer a klasszikus impulzus-fogalmat teljesen
melldzi. Igy a statisztikus atommodell hullimmechanikai levezetésénél nem lép
fel és nincs sziikség a koordinata-impulzus-térbeli eloszlds alkalmazasara sem,
mely a hullimmechanikdval inkompatibilis. A vizsgalatoknak még a kezdetén
vagyok, de remélhetd, hogy az elhangzott eldadds tmutatdsai alapjan a nehéz-
ségek elharithatok.
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Végiil a tobbi felszolalasban felmertilt egyik problémdhoz szeretnék
hozzaszolni. Az a koriilmény, hogy Gombds professzor altal talalt analogidban
olyan sajatfiiggvény szerepel, mely nemcsak komplex nem lehet, de elojelet sem
valthat (holott ez sajatfiiggvényeknél lehetséges), uigy latom: nem jelent 1ényeges
nehézséget. Ha Gombds altal levezetett Schrodinger-egyenlet-szerii egyen-
lethez még hozzdvessziik a kontinuitdsi egyenletet is, akkor a két egyenletb6l
szabalyszeri Schrodinger-egyenlet allithatd el, melynek megolddsa mar min-
den tekintetben szabalyszerii hullimmechanikai sajatftiggvény. Az eljaras
lényegében ugyanaz, amit fentebb a W.K.B. modszerben szereplé nem-
sajatallapotokkal kapcsolatban emlitettem.

KALMAR LASZLO lev. tag:

Azt a mddszert, ahogyan Gombds akademlkus a statisztikus atommodell
altala megjavitott Thomas—Fermi—Dirac-féle alapegyenletébd! levezetett egy,
a Schrodinger-féle egyenlethez hasonld hullamegyenletet, nagyon érdekesnek
tartom. Az, hogy a kapott hullamegyenlet nem teljesen azonos a Schrodinger-
egyenlettel, természetes, hiszen a moddszer lényegéhez tartozik hozzd az, hogy
a kérdést, amely eredetileg, exakt modon tekintve, tobbelektron-probléma,
egyelektron-problémara vezeti vissza (éppen ebben &ll az az egyszeriisités,
amit a statisztikus atommodell alkalmazésa jelent). Az azonban meggondol-
kodtato, hogy a kapott hullamegyenlet nem linedris, tehdt a benne szerepld vy
fiiggvény interferencia szempontjab6l nem tigy viselkedik, mint a Schrodinger-
egyenlet y-fliggvénye. Azonban ez is természetes, hiszen az elektromos siirliség
négyzetgyokét vezette be Gombds akadémikus w-filggvény gyanant, holott az
exakt y-fliggvénynek csak az abszolit értéke jelent — megfeleld értelmezés
esetén — elektromos siiriiséget. Ezért felvettdik az a kérdés, nem kaphatunk-e
hasonlo eljarassal linedris, vagy legalabbis a linedristdl kevésbé eltérd hul-
lamegyenletet, ha az elektromos siirliség négyzetgyoke helyett ennek alkalmas,
1 abszolat értekii, a helytdl fiiggé komplex tenyezovel vald szorzatat vezetjiik
be yw-fiiggvény gyanant.

GOMBAS PAL r. tag:

A Hoffmann osztalyvezeté altal emlitett negyedrendil differencidlegyen-
letet mar régebben megvizsgaltam, de abbol csak altalanos kovetkeztetéseket
sikeriilt levonnom a megoldasra vonatkozoan. Ugy vélem, hogy a differencial-
egyenlet megoldasa megfeleld gépi berendezések nélkiil reménytelen feladat.

A Hartree—Fock-egyenletekben szerepl$ altalanositott potencidlfiiggvény
is tartalmazza az ismeretlen fiiggvényt, amint azt az eldadasban mar ki is
emeltem, tigyhogy az eldadasban emlitett analogia kétségtelentil fennall.

A Fényes docens hozzdszolasdban felvetett gondolatokat nagyon érdekes-
nek tartom. Nagyon orvendetes voina, ha a statisztikus modell esetén tényleg
sikeriilne egy hibabecslést végezni, ami rendkiviil stilyos feladat.

lgen melegen tidvozlom Fényes docensnek azt az Ohajat, hogy azok a
fizikusok, akik a statisztikus atommodellel foglalkoznak, keriiljenek egyméssal
szorosabb nexusba, ammek alapjan a problemdk eredményesebb megoldéasa
varhato.

Kalmdr professzornak azt valaszolom, hogy az a koriilmény, hogy a

kapott egyenlet nem linearis, az analogiat nem zavarja, mert pl. a Hartree—Fock-
féle egyenletek sem lineérisak.
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