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Proulavanje pojava u domenu atoma je mogucée samo
ako su poznate talasne funkcije osnovnog i pobudenih sta-
nja atoma.

Kvantna mehanika pru?a moguénosti za pronalaje-
nje ovih talasnih funkecija.liedutim,egzaktni oblik talazsnih
funkcija se moZe nadi samo za atome vodonikovog tipa,posto
tu postoje samo jednolestidni potencijali.Ostali atomi,zbog
veéeg broja elektrona,predstavljaju sloZene,viSeelektron-
ske sisteme.Kvantna teorija viSedestidnih sistema daje ne-
koliko aproksimacionih metoda,koje,desto veoma uspesno,re-
Savaju ove probleme,

Hartree-Fock-ova aproksimacija (HFA)ref’3je jedna
od veoma Zesto kori3éenih aproksimacija u atomskoj fizici.
Prilikom primene u proudavanju spektara atoma,ovaj metod je
davao veoma dobre rezultate.lMoguénost primene ove metode je
medutim ogranidéena samo na osnovno stanje atoma,gde elekt-
ronske korelacije ne igraju znadajnu ulogu.

Razvitkom eksperimentalne tehnike javili su se
zahtevi za preciznije odredivanje talasnih funkcija atoma,
naro¢ito visih pobudenih stanja.

U meduvremenu HFA je primenjena u oblasti besko-—
nasnog,homogenog elektronskog gasa.Velike korelacije izmedu
elektrona u ovakvoj sredini su iziskivale nrocenu i uragu-
navanje istih.Ovo se veoma dobro usnelo metodom Aproksima-




cija Sludajnih Faza (lkandom Phase Approximation-RPA).

Usneh RPA u beskonadnom,l.omogenom elektronskom
gasu, je nredstavljao podstrek atomskim fizidarima.Prvi po-
kusaji primene RPA na atom,su pokazali da su popravke dobi-
jene ovim metodom zadovoljavajucle.

Fotopobudenje je pojava u kojoj korelacije igraju
znadajnu ulogu.U okviru proudavanja procesa fotopobudenja,
dobijaju se i podaci o velidini korelacione interakecije.
Pored ovoga,fotopobudenje je pojava povezana sa drugim po-
javama,o0d kojih je najznacajnija pojava fotoelektrildne »nro-
vodljivosti,koja se praktidno iskori$éava,npr. u fotoleli-
jama.Znadi da teorijsko proudavanje fotopobudenja,iako in-
direktno,ima i svoj praktidéni znadaj.

Cilj ovog rada Jje da se oroveri uticaj elektron-
skih korelacija na presek fotopobudenja atoma azota u 1. i
2. redu teorije perturbacija i da se proceni doprinos ¢la-
nova visih redova.0Odabiranje atoma azota je povezano sa &i-
njenicom,da se u radu koriste rezultati rada iz ref.2.
u kojoj je izvrSen proradun preseka fotojonizacije atoma
azota u "r" i "v" formi RPA i poredenje dobijenih rezultata,
kako sa rezultatima dobijenih HFA tako i sa eksperimental-
nim rezultatima.

Rezultati su pokazali da se razlika izmedu prese-
kau "r" i "y" formi (" i & ),koja se javlja u HFA kao pos-
ledica nelokalnosti HF-potencijala,u RPa svodi na razliku
manju od gredke raduna (oko 5%).0vakvi rezultati,sami po
sebi,ukazuju na €injenicu da su izvr$ene popravke dobre.

Proradunom,u ref. 2.,su obuhvadene samo korelaci-
je unutar spoljasnje ljuske,posto je nrocenom utvrdeno da
je uticaj ostalih 1ljuski zanemarljiv.

Ovaj rad se sastoji iz dva dela.Prvi deo obuhvata
prva tri odeljka i predstavlja saZ’etu teoriju HFA ( jednoles—
ti%ne modele),fotopobudenja i RPA.Drugi deo predstavlja ra-
tunski deo i u njemu su dati nrorafuni vrednosti RPA dijag-
rama u l. 1 2. redu teorije perturbacija,preseka za fotojo-
nizaciju i jadine oscilatora u HFA i nakon popravke izvrSene
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u l. 1 2. redu teorije perturbacija.

U prvom odeljku je razmatran problem viseelektron-
skih atoma.U kratkim crtama su date ideje od kojih se pola-
zi prilikom reS8avanja ovih problema.Ovaj odeljak je pode-
ljen u &etiri dela.Uop&teni problemi,koje stvaraju viSedes-
ti¢ni potencijali u jednom realnom atomu izneti su u prvom
delu dok se ta problematika konkretno razmatra u drugom de-
lu,u okviru Hartree-Fock-ovog modela atoma.U treéem delu
ovog odeljka su date neke vaZne osobine talasnih funkecija
atoma koje su nuZne pretpostavke za moguénost redavanja ovog
problema.Cetvrti deo je posveéen Fock-ovoj jednadini samou-
saglaSenog polja koja daje veoma dobre vrednosti karakteris-
tika atoma u osnovnom stanju i u niZim pobudenim stanjima.

U drugom odeljku je opisuna pojava fotopobudenja.
Polazne talke i principi izvodenja izraza za presek fotopo-
budenja su u ovom odeljku takode date ali sa ciljem da se
pokaZe poreklo dipolnih matridnih elemenata prelaza.U ovom
odeljku je pokazano i poreklo "r" i "v" forme preseka i ja-
¢ine oscilatora.

Proces fotopobudenja je u treem odeljku objasnjen
dijagramskom tehnikom.Tu je takode pokazzno kako se dija-
gramskom tehnikom dolazi do RPA.

Cetvrti odeljak nredstavlja nastavak tredeg odelj-—
ka .U njemu su izneti konkretni izrazi u matridnom obliku
za RPA dijagrame u 1. i 2, redu teorije perturbacija.Na os-
novu navedenih izraza izvrsen Je proradun vrednosti ovih
dijagrama.Ovaj »roradun je vrsen na radunaru pomoéu DIrOogra~
ma koji je opisan i priloZen u dodatku rada.

Kezulteti izvrS$enih proracuna,zajedno sa diskusi-

jom dati su u poslednjem odeljku.

Navomena: Rad je raden u sistemu jedinice h=m=e=1 (atomski
sistem jedinica),pri demu je za energiju koriséena jedini-

ca Ry (1Ry=0.5 a.j.e.).
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Atom je sistem medusobno interagujué¢ih elektrona,
koji se nalaze pod dejstvom centralnog polja,pozitivno nae-
lektrisanog jezgra.Stanje atoma se odreduje talasnom funk-
cijom,koja se dobija kao reSenje Schrodinger-ove jednadine:

(5/{/:/‘;(5/%)'?7”/5%/“. 44

gde Je:
EE(X,M.----} J(N)yﬂ.) """" )HN)Zﬂ ----- )ZN )

A

%{(3 2%) -operator energije sistema,hamiltonijan,koji se
za atom rednog broja N moZe napisati u obliku:

Qs?(ﬁ+@) +4‘>;_ ]{J . (1.2)

gde je:
7; -operator kineticke energije j-tog elektrona

(j.-operator potencijala Coulomb-ovog polja
AJ jezgra kod j-tog elektrona
LK.-operator ko ji odgovara potencijalnoj ener-
“ g£iji nastaloj usled medusobne interakecije
i-tog i j-tog elektrona.

Gornja jedna®ina (1l.2) je napisana za izolovan
sistem,bez spin-orbitalne interakeije. Za ‘takav sistem ha-
miltonijan nije funkcija od vremena (H?%y/é)) §to omoguéava



da se talasna funkcija ¥ razbije na nroizvod: V/jt}—t;t/j)T('é)

Vremenski deo talasne funkcije se sada direktno dobija u
obliku: [ (¢)= o TE

pa je dalje potrebno redavati svojstveni problem hamiltoni-
jana sistema:

His)-dis=£00) (1.3

Jednatina 1.2 ukazuje na ¢injenicu,da je hamilto-
nijan sistema sastavljen iz Jednog Jednoé¢estidnog operato-

n

ra /% i jednog dvolestidnog %/ .Ovaj dvodestiéni operator
HU Z \/4:0

L(d /
nalazenje eksplicitnog oblika talasne funkcijecivg) i ener-
getskih nivoa(E).ReSavanje je mogude samo primenom aproksi-

macionih metoda.Ove metode se,u suStini,sastoje iz usvaja-

sznatno komplikuje problem i onemogucava pro-

nja modela atoma,koji su samo pribliZno tadni.Greska udi-
njena pri ovakvom proradunu zaviside od toga,u kojoj meri
interakecije izmedu elektrona,model ukljucéuje u sebe.

Prvi korak u pronalaZenju modela atoma,daje teo-
rija perturbacija.Primena ove teorije,na izneti problem,
sastoji se u razbijanju heamiltonijana sistema na:

/—7=Ho+ Y I W

pri éemu moraju biti zadovolaenl uslovi:

a)latriédni elementi oneratora FL su mnogo veéi od odgovara~
jué¢ih matriénih elemenata operatora H,t,

b)Svojstveni problem:

Ho=LD . (15)

je mogucde eksnlicitno rediti.

Polazeéi od jednadine 1. 2 ydodavanjem i oduzima~-
njem jednolestiénog potencijala EZ_V yhamiltonijan se mo%e
vrlkazatl u obllku

A

//Z +J+J)+%\/fj"%;\/j ..... (1.6)



odnosno:

gde je: A g f o
= T-+(.+\/.)] - jednoZestidni
%i %;:( d C& J) operator
LT
o, = oo — P - dvodestidni
£ (<§ 4 i \{/ operator

Hartree-eva jednadina samousaglalenog polja

Drugi korak,u nronalaZenju modela,je znatno slo-
zeniji.Odabiranjem,najpogodnijeg jednodestidnog votencijala
~“€% spored zahteva 1.5 (a i b ),mora se zadovoljiti i

ahtev za moguénost realnog fizidkog tumadenja.

Hartree je ovaj problem reS$io na sledeé¢i nadin:
Pretpostavio je da je atom sastavljen od jezgra i N medu-
sobrio nezavisnih elektrona,pri &emu se svaki elektron kreée
u centralnom nolju pozitivno naelektrisanog jezgra i usred-
njenom nolju ostalih N-1 elektrona.lodeli,koji se zasni-
vaju na ovakvoj,relativnoj nezavisnosti &estica,esto se
nazivaju "modeli nezavisnih &destica".

Na osnovu napred iznetih stavova,zamenom konkret-
nih veliéina u izraz 1.5,se dobijaju Hartree-eve jednadi-
ne (1.7),0dnosno prilagodena Schrddinger-ova jednadina za

ovaj model:

Z(_%Ao+%+%uf)¢d:£;¢d s o= sl IR B

J
gce je: r
\A —operator potencijalne energije usrednjenog
Jur  elektricnog polja N-1 elektrona kod j-tog
elektrona,HF-potencijal.

ReSavanjem jednaina (1.7) se dobijaju jednodes-
tiéne talasne funkcije i energetski nivoi u Hartree-evoj
anroksimaciji.Dobijeni rezultati su samo »ribliZno talni,
ali su zadovoljavajuéi u sludaju proraduna karakteristika
osnovnog stanja atoma.

Veéi deo interakecije izmgdu elektrona, je u ovaj

model atoma ukl jufen potencijalom VWF'



Deo interakcije,koji potencijal %n, ne ukljuduje
u model,mo?e se opisati operatorom'

e L OB o AR

Interakeija 1zmedu dve cestice zavisi od toga,da
1i su oni izolovan sistem,ili je interakcija nastala u pri-
sustvu drugih &estica.Interakcija,koja je nastala izmedu
nekih ¢estica kao posledica prisustva drugih &estica,se na-
ziva korelaciona,odnosno rezidualna interakcija.Cesto se,
medutim,koristi skradeni naziv "Korelacija".

Jednadina 1.8 opisuje interakciju,&iji glavni
deo ¢ini ba¥ korelaciona interakcija.

Talasne funkcije atoma

Talasna funkcija sistema medusobno nezavisnih des-
tica,se prikazuje u obliku proizvoda jednolestidnih talas-
nih funkcija popunjenih stanja.

P = =5(1)-8,2)-- S x) . (L9]

gde indeksi q ¢, .,p oznadavaju jednolestiéne talasne
funkcije pojedinih popunjenih stanja,dok indeksi i)%”.ujgf
oznafavaju skupove kvantnih brojeva pojedinih &estica (elek-
trona).

Atom Je sistem elektrona,koji su fermi cdestice
(fermioni) i kao kvantnomehanidki objekti,medusobno se ne
mogu r&zlikovati.To znadi da prilikom permutacije,bilo ko-
jeg nara elektrona,talasna funkcija atoma mora zadrzZati
antisimetriénost,koju poseduje kao talasna funkcija sistema
fermi Zestica.Talasna funkcija (1.9) ovaj zahtev ne zadovo-
ljava.

Ako se nadini determinanta od svih jednoelektron-
skih talasnih funkcija popunjenih stanja ( izraz 1.10 ),
tada se ona moZe uzeti kao talasna funkcija atoma i kao tak-
va,zadovoljavale zahtev za zadrZavanje antisimetricénosti.
Ova determinanta se moZe dobiti ako se na talasnu funkeciju
(1.9) primeni onerator -~ermutacije po svim parovima Zestica.



Sal1)5 8 (2) S S, (o)

S (2) 0, 2] S ()
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Determinanta 1.lo s8e naziva Slater-ova deter-

minanta.

Fock—-ova jednadina samousaglaSenog polja sa izmenom

#ko se uvedu dodatne pretpostavke o jednoelektron-
skim talasnim funkcijama:
1)Sistem jednoelektronskih talasnih funkcija se moZe
Schmit-ovim postupkom ortogonalizacije prevesti u sistem
medusobno ortogonalnih bazisnih funkcija.
2)Jednodestidne talasne funkcije elektrona su sa separa-
bilnim promenljivima,odnosno one se mogu orikazati u obliku:

Sil=tRBudn)- Y, (@) 50 . (141)

J
Sto odgovara sludaju potencijala sfernosimetriénog polja.

tada su ostvareni uslovi vod kojima je Fock,primenom vari-
jacionog raduna izveo opStu jednadinu:

|75+ Ve ] A =X )+ Lod, e Pir) . (442)
d

(j#<)

Vi (r) =& [Yitr) —Z]+_,,-¢“/r§°;f)

>(ir)—izmenski glan
*1

gde je:

E:o -nedijagonalni parametri

Y
ggi —-Coulomb-ov potencijal
,ilgiiz —-centrinetalni &lan
r. 2
2. .. .
- .(r)-potencijalni &lan
4



Izmenski &lan,u gornjoj jednadini,je posledica
zahteva antisimetriénosti talasne funkcije.Vandijagonalni
parametri su posledica ortogonalnosti talasnih funkcija.
Posledica orbitalnog kretanja elektrona je centripetalni
¢lan,dok potencijalni &lan predstavlja direktan HF potenci-
jal.

Jednadina 1.12 (iz ref.3.) se naziva "Fock-ova
jednadina samousaglasenog polja sa izmenom".

Gornja jednadina (1.12) na prvi pogled,ima izgled
diferencijalne jednaéine.Medutim,Wﬁf)i)ghﬂ su posredne funk-
cije (integrali) radijalnih funkcija stanja 5to jednadinu
1.12 ¢&ini integro-diferencijalnom.

Naziv " jednadina samousaglaSenog polja" potile od
¢injenice da talasna funkcija,dobijena kao reSenje jedna-
¢ine 1.12 ,mora da d& polje,srednje rasporedenog naelek-
trisanja odredenog elektrona,koje ¢e odgovarati poljima
koja se koriste »ri izradunavanju istih talasnih funkcija
elektrona.0Ovo se postiZe iteracionom metodom u »roradunima,

Nije teSko videti da je jednalina 1.12,za slulaj

—

¢4=C) i X¢(r)=0 identidna sa Hartree-evom jednadinom(1.7).
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Fotopobudenje je nojava pobudenja atoma kvantom
elektromagnetnog polja.Elektron,koji je zahvatio foton,pre-
lazi u diskretno pobudeno stanje ili u kontinuum(napusta
atom).Prelaz atoma (elektrona iz omotada) u diskretno pobu-
deno stanje,pod dejstvom kvanta elektromagnetnog polja,je
pojava poznata nod nazivom fotoapsorpcija i verovatnoéa
ovakvog prelaza se ¢esto opisuje bezdimenzionalnom velidi-
nom,koja se naziva " jadina oscilatora".Izbijanje fotoelek-
trona iz atoma je pojava poznata kao fotojonizacija i vero-
vatnoca ovog dogadaja se opisuje "presekom fotojonizacije",
Fotoapsorpcija nastaje pri energijama fotona koje su niZe
od praga fotojonizacije(energija veze elektrona u atomu je
veéa od energije fotona).Kada je energija fotona visa,nas-
taje fotojonizacija.

Verovatnoé¢a fotopobudenja zavisi od talasnih funk-
cija poletnog i krajnjeg stanja atoma i od energije upadnog

fotona.

Polazeéi od poznate relacije za verovatnodéu pre-
laza sistema,iz osnovnog u pobudeno stanje,u jedinici vre-

mena,pod dejstvom vremenski zavisne nerturbacije:

= S b=






