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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)
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b = }.6 : ([ 1{0)
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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=



4_6_
V- o

dW, = Wsn ) dN .. 1)

kvantna elektrodinamika daje izraz za presek za fotojoniza~
ciju u obliku:

3o} =4 X3X| @ | (%) (2.2))

gde je
o
Q= -konstanta fine strukture
K-C
(% —energija unadnog fotona
i A 5

gde je
& -Zetvorovektor polarizacije fotona
& —impuls fotona
A -polarizacija fotona
A

j(x)—éetvorovektor gustine struje elektrona

LJ, -broj upwdnih fotona sa impulsom ki
'* polarizacijom A .

Na relaciju 2.2 se mo#e nrimeniti dipolna ap-

jo(E) = §(0)

po3to se ,uglavnom radi sa energijama fotona bliskim pragu

roksimacija:

fotojonizacije.Tada je talasna duZina upadnog fotona mnogo
veéa od dimenzija atoma.

Ova,dipolna aproksimacija daje moguinost da se
nresek za fotojonizaciju i jadina oscilatora,izraze u dve
forme.Gustina struje J;@)je funkecija brzine,koja se moZe
nrixazati,ili kao izvod vektora poloZaja ili preko impulsa.



Kada se izvr$i zamena:

)] E> —— (wne (Sha),,

25

e
i Cb
~

Seralg)

tada se dobija tzv. "r" ili "lenghth" (du¥ina) forma za
presek.

"v" ili "velocyti" (brzina) forma se dobija u
slucaju zamene:

A
o

Lo > —— (21)

No

<&

Primenom napred iznetih relacija i sredivanjem
ge dobija:
presek za fotojonizaciju u "r" formi:

2] 2

. QUN(ZOC‘CZO R /\/e /

(3= ———— - U —2= K &¢ cﬁ"iqé:>
éne;%) 3 20 +1 < | |

iu "v' formi:

ViGN ASoar s Nee | | ,’
—~ | = et pol BT Y ~ ‘ g\ |
e ;C‘f!t'/v"lm |

U, —Bohr-ov radijus
1[%-broj elektrona u stanju
/

—orbitalni kvantni broj
I’ —glavni kvantni broj

Za proradun verovatnode fotoapsorpcije se uvodi
jadina oscilatora :
U ety formi:



2

‘ﬁv (W)= A Noe o)
nee g D2(+1) (& ‘\HQ |

I
C\fp l

né)

gde su:

1

d

”22:} -redukovani dipolni matriéni elementi
prelaza atoma iz stanja 1. u stanje 2.

Napomena:Relacije 2.3a - 2.4b su uzete iz reference 2.
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Talasne funkcije elektrona,a stim i matridni ele-
menti prelaza u dipolnoj aproksimaciji,se mogu naéi u HFA-u.
Prilikom izradunavanja preseka (2.3a i b ) i jadine oscila-
tora (2.4a i b ),koji zavise od kvadrata dipolnih matriénih
elemenata prelaza,neuzimanje elektronski korelacija u ob-
zir,stvaraju znatna odstupanja od eksperimentalnih rezultata.

Razmatranje uticaja elektronskih korelacija je
veoma pogodno vrSiti dijagramskom tehnikom.Dijagramska teh-
nika se sastoji iz pridruZivanja odredenih dijagrama proce-
sima (odnosno matri&nim elementima koji ih opisuju) koji se
posmatraju.

Posmatrani oroblem fotopobudenja je najzgodnije
interpretirati tzv.GOLDSTONE-ovim dijagramima,koji su vre-
menski zavisni preko energije.

Procesu foTovobudenja atoma,odnosno matricnom ele-
mentu prelaza <1"D”1’> y,mo¥e se pridru?iti dijagram:

o 3 -8 - L S g

Ovaj dijagram se moZe interoretirati kao:interak-
ciju fatina energije w+ i elektrona u stanju /(nl) koja kre-
ira par elektron-Supljina.Realna interakecija, koja se jav-

.l




lja u ovom procesu,je opisana trouglom i oznakom "D" u di-
jagramu.

Ako se pretpostavi jednodcsti¢ni model atoma,npr.
Hartree-Fock-ov model,tada se istom procesu moZe pridruziti
dijagram:

koji bi odgovarao dipolnorn matriénom elementu prelaza u

™A l
HEE <Alld 2>
Dijagrami 3.1 i 3.2 se medusobno razlikuju u

tome Sto u dijagramu 3.2 nisu uzete u obzir korelacije,
pa je stoga mogude pisati:

Tk 4‘
i 5 i | korelacioni
dijagrami
1 1

Korelacioni dijagrami predstavljaju beskonadan skup inter-

{

e - W
- “<>é ; 3 /' 1t
9 A
o~ )
=t 2

Proradun vrednosti svih ovih dijagrama je prak-

akcionih dijagrama,kao 3to su:

ti¢no neizvodljiv.Cinjenica da su mnogi od ovih dijagrama
sa malim doprinosom dozvoljava da se izdvoji odredena pod-
klasa,za koju se moZe tvrditi da je sa dominantnim dopri-
no som.,

lietodom RPA se obracunava beskonalan podskup in-
terakcionih dijagrama oblika:

“ @ X all < — L e
Ry TR L SRR T e
2
1 1!

U RPA se uzimaju u obzir samo oni procesi u ko-
jima se atom pobuduje samo direktnom interakcijom sa foto-
nom.Dijagrami oblika 3.4 se zovu polarizacioni dija-

S iy =



grame jer predstavljaju polarizaciju atoma.Usled njihovog
oblika su dobili -~opularan naziv "bubble" ili balon dija-
grami.,

Ako se pretpostavi da je celokunna korelaciona
interakeija u atomu jednaka interakeiji obralunatoj u RPA,
tada se moZe pisati da je:

W ___< | 355w

Sto predstavlja RPA jednadinu za &DHUO
gde je:
doﬂdﬂ —-dipolni matridni element prelaza
obradunat u RPA-u,
Jednatina 3.5 se moZe napisati i pomodéu matrid-
nih elemenata prelaza u obliku:

4 D =1 I + ))(<12.1UM2>f<2{a@(w)lz>'622(W) - {3.6))

gde oznaka znaci sumirenje po svim stanjima ispod Fer-
F ¥y
mi-nivoa i integraciju po svim stanjima iznad Fermi-nivoa.

12 {2 —redukOVaPl matridni element
< “/// > [/”' Coulomb-ove dvodestidne
interakeije.

é@"bé.(¢_[zj

—operator permutacije po svim parovima
éestlca.

alor V

12 Jr r
odgovarajudi dijagramski simbol je:




(; —dvodestifna Green-ova funkcija,propa-
22 gator koji opisuje kretanje para
elektron-sSupljina.

® 2 11i 2' -skup kvantnih brojeva odredenog stanja (stanje)

Razlikuju se dva slucaja:

1. kada je 2¢F i 2'>F .Tada se kaZe da je to propaga-
tor para "unatrag u vremenu".Green-ova funkcija za ova]
slucaj ima oblik:

=" T 4 T T, S T 2
GP-?-'—?.QH Cy+(-E,.) (

a odgovarajué¢i simbol (dijagramski) je:
77
2
Ova Green-ova funkecija nema pol.

|
2. kada je ?>F i 24F .Tada se ka*e da je to propaga-
tor para "unapred u vremenu'".Green-ova funkecija ima oblik:

G+: -1 21:_

22 2+ W-{GF,)
a odgovarajuéi simbol je:

2

2

Ova Green-ova funkcija ima pol.
Ako se ovakav pronagator nade pod znakom integrala tada se
moZe orimeniti poznata relacije iz kompleksne analize:

(Hode _ @ 5 £304)
o<l

Oznaka:

Cg)—znaéi glavnu vrednost integrala

F-—oznaéava stanje na Fermi-nivou.



ReSavanjem jednacdine 3.6 dobijaju se vrednosti
dipolnih matriénih elemenata prelaza u RPA.ReSavanje te jed-
natine,kzo i pronala¥enje vrednosti dipolnih matri&nih ele-
menata u HFA,redukovanih matriénih elemenata Coulomb-ove
interakeije i drugih karakteristika atoma danas je u mnogo-
me olakSano koriSéenjem radunskih ma$ina.Na programima za
resavanje ovakvih problema se veoma mnogo radi.Program ob-
Javljen u referenci 1. je doZiveo nekoliko doterivanja pre
nego 5to je iskoridden u referenci 2.

Problem doprinosa orvih nekoliko &lanova,odnosno
brzine konvergencije izabrane podklase interakcionih dija-
grama, je veoma interesantan i od velikog znadaja za dalje
usavr3avanje programa za proradun karakteristika atoma.

U cilju provere nanred iznetog,u sludaju polari-
zacioni dijagrama,u ovom odeljku ¢ée biti izvedeni izrazi
za polarizacione dijagrame u prvom i drugom redu teorije
perturbacije,na osnovu kojih Jje izvrSen proradun u slede-
¢em odel jku.

Polarizacioni dijagrami se ustvari sastoje iz
nodklase direktnih nolarizacionih dijagrama i iz podklase
izmenskih nolarizacionih dijagrama.Za direktne polarizacio-
ne dijagrame je karakteristic¢no da su dijagonalni po Zup-

ljinama,odnosno:



Vrednosti ovih,direktnih polarizacionih dijagra-

ma su obradunati prilikom proraluna talasnih funkcija po-

budenih stanja.
Izmenski polarizacioni dijagrami su:

i u ovom radu je izvrSen »roracdun doprinosa ovih dijagrama
(prvog i drugog reda)
Vrednost ovih dijagrama je proracdunat u "r" i u

"y" Formi,radi poredenja.

Koristeci nravila korespodencije,ovi dijagrami

se mogu napisati pomodéu matridnih elemenata kao:

Dijagram prvog reda.

(4.1)

posto C& nema pol,onda dijagram prvog reda ima samo
realni deo (imaginarni =0 )

Dijagram drugog reda.

Qe -
éi :EB{_ J Uy o déGéO/é

4
posto (;k ima pol onda dijagram drugog reda ima 1 imagli-

narni deo pa se moZe napisati kao:



£%=£éé%'+f;%£% += A (4,2>

gde je:

&B;:JZ_U@/‘@'—@Z%Q% Y ons
k

I 8;:—3?Z Uy U of e ey
i

Popravke rezultata,dobijene nroradunom dijagrama

l. i 2. reda se mogu urasunati i u presek za fotopobudenje
atoma.Tako se dobija relacija:

6e= K<

d,j + AZ +@°_5€ +(jjn75£l > <{C’/f +/Lj +@84° -—f]mﬁ[

>

éi(c&)=/(sz<lc/;+Az+chil>’z+ < | Im8:

>

g{‘(w): g[ge(w) + ZDsz(uy) v B B (44)



2. %M&é'

Na osnovu jednadina 4.1 , 4.3a y 4.2b 1 4.4 iz~
vrSen je u ovom odeljku proradun vrednosti navedenih pola~
rizacionih dijagrama i preseka odnosno jadine oscilatora za
17 vrednosti energije upadnog fotona.

Neophodni podaci za ove proradune,a to su:

a)dipolni matridni elementi prelaza u HFA,
b)redukovani matridéni elementi Coulomb-ove interakei je,

c)Green-ove funkeije,propagatori para "napred u vreme-
nu" i "nazad u vremenu',

d)Simpson-ovi koeficienti,
e)popravke na Simpson-ove koeficiente, i
f)odgovarajuée vrednosti unadne energije fotona.

su dobijeni iz programa koji je nroveren i u referenci 2.

Clanove suma u pomenutim Jednalinama je neophod-
no pomnoziti sa odgovarajuéim Simpsonovim koeficientima,
nosto je ovde,ustvari red o numeri¢koj integraciji Simpson-
ovom metodom.PoSto je ova metoda nenrimenl jiva za podinteg-
ralne funkcije koje imaju pol,onda je neophodno izvrditi
popravke u okolini pola.To se radi uvodenjem koeficienata
vopravki (ref.,l.).

Da bi se »rorafun mogao izvrSiti u razumnom vre-
menskom periodu napisan je nrogram na FCRTRAN IV jeziku i
reSavanje je vrSeno numeridki.

- 22 =



Program je tako napisan da daje vrednosti dija~-
grama 1. 1 2. reda i da uporedi rezultate sa vrednostima
odgovarajuéih dipolnih matriénih elemenata u HFA.Na strani
24. i 25. su dati rezultati ovih »roracuna.

Na stranici 26. su tabli&no sredene vrednosti za
jadine oscilatora (I=1,2,3) i preseka za fotopobudenje u
HFA i nakon izvrSene popravke.Proradun je vrSen samo za
realni deo -reseka poSto je nrocenom utvrdeno da je ima-

ginarni deo mnogo manji od realnog.

Proraduni su vrgeni za fotovnobudenje 2p 1juske
atoma azota.Ova 1juska ima K,¢> elektrona i podto je £=1
tada se relacije 2.%a i b kao i 2.4a i b mogu prikazati
u obliku jednadine 4.4 pri femu je:
za nresek fotopobuder ja

K=2689 6 u "r" formi
156
K= i%zg—‘ u "v' formi
za jatinu oscilatora
K;T%'&}‘ u "r" formi
Aﬁ:%%-é; W "yl ek formi

Na osnovu rezultata u tablicama na strani 26,

nacrtani su ¢rafici na slicil. (strana 27.).

Inergije upadnih fotona su sledele:

I= | B [Rd | I= | B= [&] ) 1I= E= [Ry]
1 1.02112 ]} 2 | 1.07138 | 3 1.09455
4 1.14517 || 5 . 225 1T M6 1.38517
7 1.62517 | 8 | 1.94517 | 9 2.34517
lo | 2.82517 | 11 3.38517 || 12 4.02517
13 4.74517 | 14 | 5.51517 || 15 6.42517
16 7.38517 ii 17 | 8.42517 |

Rezultati iz nrilo?enih tablica treba da omoguée poreuenje

-rednosti ~reseka iz tablica i grafika.

Napomenas vrednosti (konstanti) K su uzete iz ref.l.

- o



LENGTH (R)=w=FORMA

ttttttitt*ttittitthtttt*ittittttiitﬁtttttttttnttititttitttti!tQittnttt
* 1 DIPOLNI MATR, EL, " DIJAGKRAM PRVAOG REpDA * ONPRINOS
ttttttitttiiiiittttttttt*tittttttii*ittttittittﬁtttttttttttl*ﬁitwttiﬁt

N 2 45928717E no * =, 27 \R6BBSE=DY * 5.9194 «
" 2, «31869876F 0o * = 19878507E=01 * 6,2374 =
® 3, % 0 23429030E 00 " »,149529484E=01 L 85,3822 «»
* 4, » «18B05132E 0y * =,12574232€ 00 * 6,6866 =
* 5, L19084835F 04 * =, 13734430 0N . 7.1965 «
* 0, @ JI18645511FE 0y * -, 15058810k 00 * 8,0764 =
LA | 189727428 01 * =,16005570E 00 * 09,4302 «
* B, « «14494228E 0y * -.13729105k 00 " 10,8820 «
* 9, w ,11685734F 01 # =,14734358E 00 * 12,6088 «
* 10, w «9N096194E 00 * = 12799656E 00 * 14,0661
* 11, =» WH9B72465%E 00 * -, 10331069k 00 * 15,6892 »
* 12, » . 3228B365FE nQ * = 87586790F=01 * 16,7507 =«
v 13, » 2 398527977€E oo * =, 70793092E=01 ] 17,9096 »
* 14, » «29834402F 00 * = DAB6YR3F =01 * 18,3915 =«
* 15, » 22245178B8E 0o * =, 42053151E=01 ” 18,9709
* 16, » 17056382E 00 * =, 32209530k =01 * 18,H841 «x
* 17, » L13193351E no % =, 2497 3691E=01 * 18,9290 »

itiii*i***ii*t*i*iti*t*i*i***itiﬁi.*t*i*i*ti*i*i*ﬁ***i*ﬁ*ﬁ'ﬁtt'ﬁ.ii*iiﬁ
* 1w DIPOLNI MATR, EL, % OIJAGRAM DRIGNG REDA % DOPRINDS
lt***!t*t*tt*ii*ti*ﬁt‘tit***tt*t***ﬁti.*tﬁiﬁt.*i*t**t'ﬁ*ii****tit*tﬁ*t*

* 1, w «45928717E 00 * «13635526Em02 kS «2960 »
* 2, % «J188987AE 00 * «100K3741E=02 ] 23315
* 3, . 23429030E no * eB14R555AF =N * 23478 x
* 4, » 18805132 0t * 2»72203015F=02 * W3B44
» 5, ,19034835F ny 5 B4776506E=02 » ,4442
* A, * «JBB45511E 01 w W« 10639317E=01 » 05706 x
* 7, ,18972742€8 01 * n13130195E=01 * 27736 w
* B, % W14494228F ny * W 15205424E=01 % 1.0491 =
9, * W« 116B3734E 01 w W 165357K49F=01 % 1,4169
* 10, = LINQYBIQ4AE noO * 2 16619503E=01 * 1,8264 =
* 11, LB9R72465E nQ * «160N1470E=01 @ 2.2967 »
*» 12, » ,B228R3K5F 0o w «14341913E=01 * 2,7428 &
* 13, » s 39527377E no * 12698591 FE=01 * 33,2126 &
* 14, = L 2U9R34402F 0o * 2 10698643F=01 * 33,5860 »
* 15, » .22451784F nn * «ABBR21277E=Q2 * 3,9561 =
* 16, » LI1705R3R2E no * o 71369279E=02 * 4,1843 »
* 17, » «13193351F 00 * 2 3B079772E =02 " 44,4022 =x



VELOCITY (V)=FORMA

(AR AR AR AR R R R R R R R R R R R SR A R 2222 S S22
v ] w DIPOLNT MATR, EL, * DIJAGKAM PRVNG REDA # DNPRINOS &
LA AR AR R R R R R R R RS S 2R 22 A R R 2 22 s 222 2222222
], « «210B66552E 00 * -,26722312E=01 " 12,6847

¥ 2, w ., 15303808E 00 » -,19048448BE=01 " 12,8389 «
* 3, = L11482561Ek 00 w “w,14817514E=01 w 12,9044 »
* 4, » ,9623258B1E 00 " -,12530702E 00 * 13,0213 «
* B, » ,10418077E 01 % =,137496514E 0O * 13,2429 »
*x A, w ,1144G885E 01 “ -,15384746E 00 " 13,4366
* 7, % L12157998E 01 * -,16711798E 00 * 13,7455 «
* B, » ,123620406E 01 * -,168B98590E 00 * 13,6697 «
* 9, = J11971917E 04 “ -,16323024E 00 * 13,6344 »
* 10, % .11212630E 0} » -, |l46BH267E 00 " 13,0971 «»
« 11, « L10293660E 01 * =,12974834E 00 ] 12,6047
w 12, .92118356E 00 » =, 10782704E 00 * 11,7055 «»
*» 13, ,82475781E 00 * -, 90148628E=01 * 10,9303
* 14, » J731891977E 00 " =, 72329611E=01 " 9,8822 «
15, = ,04282560E 00 * -,537908013E=01 ] 9,004 »
* 1h, 965785608BE 09 " =,45141205E=01 * 7.9789 «x
v 17, » JIN3S7195E 00 * -, 38930827E=01 * 7.1380 =

3022 R R R R R R R R R R R e R R R R R R R R AR L
* 1 » DIPNLNT MATR, EL, * DIJAGRAM DRUGOG REDA * DOPRINUS =
Rt R e R R R R R R R RS R AR R R Rl el
* 1, ¥ W21066552E 00 * -,22333832E=02 " »1,0602

* 2, % L.15303B04E 0O " -, 15842500E=02 " =1,0352 «x
* 3, w . 11482561E 00 * =,1174973BE=02 > »1,0233 «
* 4, JOAPI2581E DO * -, 95668621E=02 * =e,9041 »
« 5, % JI1041R077E 04 w -,99502R26E=02 ] =,595861 «
v 6, ,11449885E 0y * -, 97R74618E=Q2 * -,8531 =
* 7, ,1215799R8E 01 * =-,87674074E =02 w -.7211
« R, .123R82046E 0} * -, 643560485E=02 * =,532468 =
x 9, w J11971917E 01 . -, 38457159c=02 " -,3212
* 10, L11212630E 01 * -,10620408E=02 #* =, 0948 x
r 11, » L, 1N2936K0E 01 * , 1043153902 " «1013  x
* 12, * ,22115350E 00 . «25700266E=02 * «2790 »
* 13, * JR2475781E 00 * ¢ 34165392E=02 > 4142
¥ 14, L7351877E 00 * W 37419442E=02 * 09313 x
* 15, » JRA2R2560E 0D * e 3684933 ZE=02 * e 3732 =
« 16, * ,56575608E 00 * «33821724£=02 * 05978
* 17, * L506337195E 00 » 0303510368k =02 * 6021



"r" forma

e L R R R L L T T T T T T v,
*» 1 = PRESEX U HFA * PRESEK NAKON PNPRAVKE =
AR R AR R AR A R RN AR AR R RN R AR AN AN AN AR AN RN RN RN

o1, = o 71800202 =Ny =« B398 32B0FE=01 e
* 2, # W 3B27328FE=01 % 2 32115266F=01 *
* 3, » 020027243 =01 = 217683111E=01 -
iittttitiit#tittit*iﬁt*tittttﬁ**ttt
R 4 « 10883633 02 W 95603838E 01 "
* 5, » «119995K09E 02 « L1043378B4F 02 *
*» 6, 212949230 02 « « 11078304 02 B
LI AP W 12589108 02 « «10503880F n2 *
* B, % «109RK520E (02 & «A9397392E 01 *
* 9, «B36114845E 01 « WB79177089E 0} *
* 10, w 52904B625E 01 & «48448277E 01 *
* 11, » «4418K0Q74E 01 % «33143997E 01 "
*» 12, «  ,20592781E 01 = «21882820E 01 N
* 13, « «19936B43E 01 x »145070R4E 01 *
* 14, » o 13200331E 01 » + 98809438E NnO *
* 15, » «87031B75E 00 «» «B28901902F 00 *
* 16, w «57773066E 00 = L42038378FE 00 *
“ 17, « «39434B3BE 00 % . 288()9774E 00 *

"y forma

ttﬁtittt*t*t*tt***tt**tti****iittii*iti**titi*i*ittt
* 1 * PRESEK () HWFa * PRESEK NAKNN PRPRAVKE »
AR AR RS R R R S eI I I

* 1, % »D7049215E=01 » 0 72204347E=01 *
* 2, = 0291467 76E=01  * 23643358 2F=01 x
X 3, * «160613h6EL=01 % «20104524F =01 *
ii*tttkt**ttttt*tittttttittittﬁ*ttﬁ
*x 4, x «EBGRNARZ20E 01 » »10916157E 02 *
x5, «952R5739E 01 = «12013933F 02 *
* b, * s 101RBONLYE (02 % 2 12903229E €2 L
* 7, * 2 I7RINEB20E 01w «12497387F 02 )
* B, w «B4503174E 0y « «1081793nk 02 "
* 9, WH3738G70E 01« «B8d4404221F 01 "
* 10, = W47965276E 01« F1121055E 01 *
» 11, » 2 3VRB7393E 01w «A42766514F 01 *
* 12, « 0226745449 01 = «2R435144F 01 4
* 13, * «1541RHINDE O & «19115672E 0} »
* 14, W1N447645E 01  « W« 127322349F 0} *
v 15, « W B9175506E OO0  « H3%6K821E NO "
x 1o, w WARARY7A44RE OO0 % «D4956889E 00 "
* 17, = 32343180 00 = W 37549803E 00 *



_ (1/2)éaﬁ SamTSEBiCairns

-iz reference 2.

energija fotona (Ry)

—~—

1 2 3 4 5

Na gornjem grafiku se nalaze orikazani rezultati izvrSenih
proraduna u ovom radu,u radu objavljenom u ref, 2. kao i
eksperimentalni rezultati.

Vrednosti preseka u HFA "r" forma i nakon poﬁ—
ravke u "v" formi (oznaka 2 ) se poklapaju u okviru tad-
nosti raduna,te je crtan samo Jedan grafik.Isto je i sa
presekom u RPA "r" i "y" forma,

Kriva sa oznakom 1 predstavlja presek nakon
popravke u "r" formi.



Diskusija rezultata

Diskusiju rezultata Je najzgodnije vriiti uz
posmatranje grafika na slici 1. (strana 27.).

O¢igledno je da popravke,izvriene proralunom po-
larizacionih dijagrama u 1. i 2. redu teorije perturbacija,
predstavljaju glavni deo doprinosa svih KPi dijagrama,

Razlike izmedu vrednosti preseka u "r" i yu "y
formi jo¥ su prisutne,ali u najbitnijem delu krive,u oko-
lini maksimuma,ta Je razlika znatno manja.,

Uporedenjem dobijenih rezultata i rezultata ko je
daje RPs,se moZe uoditi da svi dijagrami reda viSeg od dru-
gog,teZe da presek u "y" formi smenje za oko lop a u "pn
formi poveéaju za oko 10%.To znadi da dijagrami vi$ih re-
dova,koji mogu biti recimo zabranjeni Pauli-jevim izbornim
pravilima,ne unose,u proradune po RPA,gresSke vede od reda
procenta 5to je u okviru greSke raduna.

Napred izneto znadi da Je ovim proradunima pot-
vrdena relativno brza konvergencija vrednosti polarizacio-
nih dijagrama a stim i moguénost orimene RP.. u proracdunima
karakteristika atoma.

Relativno neslaganje izmedu dobijenih rezultata
i nriloZenih eksperimentalnih vrednosti nreseka se moZe
objasniti ¢injenicom da Je u eksverimentu vrseno merenje
preseka fotopobudenja azota u molekularnom stenju dok sy
prorafunate vrednosti preseka za atom azota.

U cilju jo3¥ bolje provere napred iznetih stavova
lzvrSen je naknadni nroradun doprinosa dijagrama treceg re-
da.Rezultati su pokazali da sa zakl juei bili tadni jer je
vrednost ovih dijagrama za oko loo puta manja od vrednosti
dijagrama drugog reda.

- 28 -
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Program je napisan na FORTRAN IV jeziku i moZe
da se koristi za proralun doorinosa dijagrama 1. i 2. reda
u "r" i "v" formi kao i preseka fotojonizacije i jaline os-
cilatora u obe forme.

Radi lak3eg snalaZenja u »rogramu napomenimo da

je:
SIMP - simpsinovi koeficienti,
POP - popravke na Simpson-ove koeficiente u okolini
pola,
Dl = -propagator para "ynapred u vremenu'",
D2 = -pronagator para "unatrag u vremenu" ,
OmS = —dipolni matridni elementi u "yt formi u HFa,
OM6 = —~dipolni matriéni elementl u "y"formi u HFA,
AK = —-energija upadnog fotona,
U -matridni elementi Coulomb-ove interakcije,
a = —vrednost polarizacionih dij-grama 1. reda,
B = —realni deo polarizacionih dijagrama 2. reda,
Tl = —nresek fotojonizacije ili jagina oscilatora
u HFA,
T2 = -presek fotojonizacije ili jadina oscilatora

nakon izvrSene ponra. ke

Da bi se moglo proveriti,radu je priloZen i pro-
radun koji se vrd3i na podetku programe i iz kojeg se vidi

da vrednost dijagrama dovoljno brzo konvergira oko 17.tacke.
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MLADIN VORTEX FTN 1V

PROGRAM ZA PRNORACUN DOPRINDSA ELEKTRUNSKIW KORELACIJA

DIMENSION U(20,20),P0P(20,20),01(20,20),02(20,20),8IMP(20),GR1(20)

*,GR2(20),0M5(20),0M6(20),0M(20),A(20),R(20),C(20),U1(200),C1(20,20
%) ,B1(20,20),A1(20,20),AK(20),T1(20),T2(20),T3(20),74(20)

102
101
109
100
104
455

456

1002
1001

6030

6010

5020

501

INTEGER P
ULAZNI PODACI

READ(4,102)Y(SIMP(I),1=21,17)
FURMAT(BF10,R)

READ(4,101) ((POPC(I,J),J=1,17),1=1,17)
FORMAT(BF§0,7)
READ(4,103)((DICT,J),J=1,17),1=1,17)
FURMAT (BF10,5)
READ(4,100)(UICL),L=1,153)
FORMAT(8F10,8)
READ(4,104)C(02(T,J),J=1,17),181,17)
FORMAT(BF10,7)

READ(4,a55) (NMS(1),0MA(I),I=1,17)
FORMAT(RF10,R)

READC(4,458) (AK(LA),LA=1,17)

FURMAT (8F10,8)

Psi

Dy 100y I=1,17
RO 1002 J=i1,1
U(T,J)sUuI(P)
U(J,1)=u(I,J)
PzP+

CONTINUE
CONTINUE

PRARACUN DIJAGRAMA PRVUG REDA  ZA TACKU b, U ReFORM]

IMs6

A(IM)=0,

WRITE(S5,8030)IM

FlJRﬁATle] ,10X,F4.0)

WRITE(5,6010)

FURMAT(1HO, 4,122 (1H*),/,5%,1H*, 45X, '"REALNT DED DIJAGRAMA PRVOG RE
tDA’,441.1H*,/.5X.1?2(1Hi),/,Sx.1H:,2!,1HI,2x,1Ht.6X,'DIPDLNI MATR,
* ELg' 2%, Hn,2X, "KULONOVI MATR, ELo' 2%, 1H*, 4%, '/PROPAGATOR D2',4X
*, 1R, 3%, 'SIMPSNNNVT KUEF ' ,3X,1r*,3xX, 'DIJAGRAM 1, REDA',3X,1Hx%x,/,5
*X,122 (1))

N o mlsy,17

AL(IM,MI)aU(IM, MT)wUMS(MI) %02 (IH,MT) %o IMP(MI) /3,

A(TMYSA(TIMY+AL(IM,M])

*WITE(D,SOZG)MI'UMb(HI).U(IM,HI).ﬁ?(IH,HI),SIMP(Ml),Al(IN.MI)

FORMAT (1M ,4!,1Hi,1x,F3.0,1X,1H*,5(4¥,E14.8,4X,1H*))

CONTINLUE

GRI(IMIZmA(TMIRIN0,/0M5(]M)

WRITF(%,501)IM,ACIM),LR1(INM)

FURMAT(IHO,5X,F3,0,20X,E15,9,10X,E10,4)



o000

c
v
c

18
7100

3000

2V
7200

3001

a0
7000

7001

|

8000

MLADIN VURTEX FIN 1V

DO 8 IMA=q,2
IF(IMA=2)18,20,18

wWRITE(5,7100)

FURMAT(1HY,10X,"' LENGTH (R)=FORMAT)
DU 3000 Ka=1,17

(M(KA)=OMS(xA)

COUNTINUE

GO TO 40

WRITE(5,7200)

FORMAT(1Hy,10xX,!" VELACITY (v)=FNRMAL)
DO 3001 Ka=1,17

OM(KA)=20OMA(KA)

CONTINUE

GO 1D 40

DIJAGRAM PRVOG REDA

WRITE(H,7000)
FDRMAT(1H0.91.7O(1H*)./.101,1H*,2x.1H1,2X,1Ht,3X:'DIPULNI MATH. B
*o ', 3%, tHw,3X,'DIJAGKAM PRVNG REDAY,3X,1H%,2X, 'DOPRINDS!,2X,1Hx,/,1
*0X,70(1Hn))

DU 1 IM=1,17

ACTM) =0,

DO 2 MI=t,17
ALCIM,MI)sUCIM, MI)*OM(MI) D2 (IM,MT)RSIMP(MI) /3,
ACIMY=A(TMY+AL(IM,MT)

CONTINUE

GR1I(IM)=( =«=ACIM))I*100,/70M(IM)
WrkITE(S,7001)IM,0MCIM),ACTM),GR1(TIM)

FURMAT (1M pQX.IH*;1X.F3.0.lx,lHt.SX,Eld.ﬂ.4x.!Hi,él,Ell,ﬁ,SX,lH*,Z
*X,FB,4,2%,1H%)

CONTINUE

DIJAGRAM DRUGUG REDA

WRITE(5,8000)

FORMAT(/ /277777 ,)00%,70(C1H*) ,/, 10X, 1H*,2X,1H],2Xx,1Hx,3%, 'DIPOLN] MAY
*R, EL ', 3%, 1H*,2X, "DIJAGRAM DRUGOG REDA',3X,1H%,2X,'DUPRINOS!,2X,
*Hw, /,10X,70(1H*))

DO 3 IN=1,17

B(IDY=D,

NN 4 IB=1,17

C(13)=n,

DO 5 [R=y,17
CL1(IB,TR)=UCIB,IR)*OM(IR)*DY (IB,IR) % (POP(IB,IR)=SIMP(]IR)) /3,
C(Its)=C(IRY+CI(IR,IK)

CONTINUE
BLCID,IB)YsUCID,IR)wD2(ID,IR)«SIMP(IR)C(IB) /T,
BCIDY=B(IN)+BL1(ID,I8)

CONTINUE

GR2(ID)=( BC(ID))*100,/0M(ID)
WRITE(5,8100)ID0,0M(CID),B(ID),GR2(TD)

B100 FORMATCIH ,9X, IHw, {X,F3,0,1X,iHe, 5%, E1d,8,4%X, 1H»,6X,F14,8,5%,1Hw,2



3 MLADIN VURTEX FIN 1y

*X,F8,4,2X, 1ne)
3 CONTINUE

PRORACUN PRESEKA Na FOTOJONIZACIJU 1 JACINE OSCILATORA

oo

IF(IMA=2)19,21,10

7
3
9
0
1
2
3
4 19 DU 1221 (Is1,3
: ;1(L1)l1./3. CAK(LI) & (DM(LT) #x2)
; tor cgs#;a;é./3. tAK(LI)*((UM(LI)+A(LIJ*H(L1))**2)
? DO 1111 L1s4,17
; I;EL;;-Z.sey *AK(LI)w (OMCLT)wa2)

LI)=2 ,6889 =xA p
; i CDNTINUt. K(LIJ*((04(LI)+A(LI)+8(LIJJ*n2)
2 GO TO %0
3
]
5
b
’
3
vy
)
|
2
)
)
)
)
4
)
)
)

21 DU 2222 LJ=1,3
;EEL;;=4./&.1AK(LI)t(UM(LI)*tZ)
e(LI)sa, /3, /AK(LI)w(COM( - 2
o CONTINUE. . LIDmACLI)*B(LT)) #w2)
DU 3333 L1=4a,17
:1:LI)=10.756/AK(LI)*(DM(LI)**Z)
2ILIN=10,756/AK(LT)*( (UM -
3333 CONTINIL . (oML ACLI)#B(LIY)*w2)
G TD 50
c
C
50 WRITE(5,64868)
666 FURMAT(1Hy QX ,52(1H%x),/,10X
'3 e v/ .1“*,2X.1HI,2X.1Ht 3X,'"PRESEK HFA!

*, {H*x,2X, 'PRESEK NAKIN POPRAVKE!, D I {~ 1 : v HAL
o2 ki 22X 1H*, /,10X,52(1HN))
ﬂRITE(5p667JKA.T1LKA),T2(KA)

667 FOQHAT(lH p X, IHx ,1X,F3,0 X H
IF{KA-3)111?,;113,11;2 01X, *UQXnEldoﬁoZXp1H*16x'51415'5Xp1H*)
- 1113 wRITE(5,1500)
) 1500 FORMAT(1H 120X, 35 (1Hw))
| 1112 CONTINUE
)
)

c
c
8 CONTINUE
N
) STNP
) END

RROKS COMPILATTION CAOMPLETE
o
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