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Proufiavanje pojava u domenu atoma je moguce samo 

ako su poznate talasne funkcije osnovnog i nobudenih sta^ 

nja atoma, 

Kvantna mehanika pruza mogucnostl za pronalaze-

nje ovih talasnih lunkcija.Ledutim,egzaJctni oblik talasnih 

funkcija se moze naci samo za atome vodonikovog tipa,posto 

tu postoje samo jednoSesticni potencijali.Ostali atomi,zbog 

veceg broja elektrona,nredstavljaju slozene,viSeelektron-

ske si Steme.Kvantna teorija viSecesticnih sistema daje ne-

koliko aproksimacionih metoda,ko3e,6esto veoma uspeSno,re-

Savaju ove probleme. 

Hartree-Fock-ova aproksimacija (HFA)''^®'^*je jedna 

od veoma Sesto koriScenih aproksimacija u atomskoj fizici. 

Prilikom prim.ene u proucavanju spektara atoma,ovaj metod je 

davao veoma dobre rezultate.Mogucnost primene ove metode je 

medutim ogranicena samo na osnovno stanje atoma,gde elekt-

ronske korelacije ne igraju znaSajnu ulogu. 

Razvitkom eksperimentalne tehnike javili su se 

zahtevi za preciznije odredivanje talasnih funkcija atoma, 

naroSito viSih nobudenih stanja. 

U meduvreruenu HFA je nrimenjena u oblasti besko-

na5nog,homogenog elektronskog gasa.Velike korelacije izmedu 

elektrona u ovakvoj sredini su iziskivale nrocenu i uraSu-

navanje is^ih.Ovo se veoma dobro usoelo metodom. Aproksima-
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cija Slucajnih Faza (Random Phase Approximation-RPA). 

Usneh RPA u bcskona5nom,Lomogenom elektronskom 

gasu,je nredstavljao podstrek atomskim fiziSarima.Prvi po-

ku§aji primene RPA na atom,su pokazali da su nopravke dobi-

jene ovim metodom zadovoljavajuce. 

Fotopobudenje je pojava u kojoj korelacije igraju 

znacajnu ulogu.U okviru xirouGavanja procesa fotopobudenja, 

dobijaju se i podaci o veliSini korelacione interakcije. 

Pored ovoga,fotopobudenje je pojava povezana sa drugim po-

javama,od kojih je najzna6ajnija pojava fotoelektrifine T^ro-

vodljivosti,koja se praktic^no iskori§cava,npr, u fotoceli-

jama.Znaci da teorijsko prouSavanje fotopobudenja,iako in-

direktnojima i svoj prakticni znaSaj. 

Cilj ovog rada je da se proveri uticaj elektron-

skih korelacija na oresek fotopobudenja atoma azota u 1. i 

2. redu teorije perturbacija i da se proceni doprinos cla-

nova viSih redova.Odabiranje atoma azota je povezano sa 5i-

njenicom,da se u radu koriste rezultati rada iz ref.2. 

u kojoj je izvrsen proracun preseka fotojonizacije atoma 

azota u "r" i "v" form.i RPA i poredenje dobijenih rezultata, 

kako sa rezultatima dobijenih HFA tako i sa eksperimental-

nim rezultatima. 

Rezultati su pokazali da se razlika izmedu Drese-

ka u "r" i "v" form.i ( (̂'̂ i (̂̂ ),koja se javlja u HFA kao pos­

ledica nelokalnosti HF-potencijala,u RPA svodi na razliku 

manju od gre§ke ra5una (oko 5/O.Ovakvi rezultati,sami po 

sebi,ukazuju na cinjenicu da su izvrSene popravke dobre. 

Prora6unom,u ref. 2.,su obuhvacene samo korelaci­

je unutar spoljasnje ljuske,poSto je orocenomi utvrdeno da 

je uticaj ostalih ljuski zanemarljiv. 

Ovaj rad se sastoji iz dva dela.Prvi deo obuhvata 

prva tri odeljka i predstavlja sazetu teoriju HFA (jednoces-

tiSne modele),fotopobudenja i RPA.Drugi deo predstavlja ra-

(5unski deo i u njerau su dati nroraguni vrednosti RPA dijag-

rama u 1. 12. redu teorije perturbacija,preseka za fotojo-

nizaciju i ja^ine oscilatora u HFA i nakon popravke izvr§ene 
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u 1, 1 2. redu teorije perturbacija. 

U prvom odeljku je razmatran problem viSeelektron-

skih atoma.U kratkim crtaraa su date ideje od kojih se pola-

zi prilikom reSavanja ovih problema.Ovaj odeljak je pode-

Ijen u 5etiri dela.UopSteni problemi,koje stvaraju viseCes-

tiCni 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 trecem delu 

ovog odeljka su date neke vazne osobine talasnih funkcija 

atoma koje su nuzne pretpostavke za mogudnost reSavanja ovog 

Droblema,(Jetvrti deo je posvecen Fock-ovoj jednaSini samou-

saglaSenog poija koja daje veoma dobre vrednosti karakteria-

tika atoma u osnovnom stanju i u nizim pobudenim stanjiffia, 

U drugom odeljku je opisana pojava fotopobudenja, 

Polazne tafike i principi izvodenja izraza za presek fotopo-

budenja su u ovomx odeljku takode date ali sa ciljem da se 

pokaze poreklo dipolnih matricnih elemenata prelaza.U ovom 

odeljku je pokazano i poreklo "r" i "v" forme preseka i ja-

cine oscilatora, 

Proces fotopobudenja je u treSem odeljku objagnjen 

dijagramskom tehnikom.Tu je takode pokazano kako se dija-

gramskom tehnikom dolazi do RPA. 

Cetvrti odeljak or*dstavlja nastavak treceg odelj­

ka .U njemu su izneti konkretni izrazi u matriCnom obliku 

za RPA dijagrame u 1. 12, redu teorije Derturbacija.Ka os-

novu navedenih izraza izvrsen je proraSun vrednosti ovih 

dijagraiTia.Ovaj ^roraSun je vrsen na raSunaru pomocu prograr-

ma koji je ooisan i orilozen u dodatku rada. 

Rezultati izvrsenih proracuna,zajedno sa diskusi-

jom dati su u poslednjem odeljku. 

Ka-pomena; Rad je raden u sistemu jedlnice h=m=e=l (atomski 

sistem jedinica) ,T)ri cemu je za energiju kori§cena jedini-

ca Ry (lRy=o.5 a.j.e.). 
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Atom je sistem medusobno interagujucih 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 jednaCine: 

gde je: 

^ ^j -operator energije sistema,hamiltoni jan,koji se 

za atom rednog broja K moze napisati u obliku: 

gde je: 

^^l-{'T:*Q•)^L.y^ ii.2) 
yy -operator kineticke energije j-tog elektrona 

-operator potencijala Coulomb-ovog polja 

jezgra kod j-tog elektrona 

.-operator koji odgovara potencijalnoj ener-

V giji nastaloj usled medusobne interakcije 

i-tog i j-tog elektrona. 

Gornja jednaSina (1.2) je napisana za izolovan 

sistem,bez spin-orbitalne interakcije.Za taka-. sistem ha-

miltonijan nije funkcija od vremena { H "i^H (i) ) y sto OKogudava 



da se talasna funkcija ^ razbije na r,roizvod:'y^ij_^j,^i^y-j'^^^ 

Vremenski deo tala^sne funkcije se sada direktno dobija u 

obliku: TU)^^t^^ 
pa je dalje potrebno resavati svojstveni problem hamiltoni-

jana sistema: 

H(])-(p(n=E'(PW (1.31 

JednaSina 1.2 ukazuje na 5injenicu,da je hamilto-

nijan sistema sastavljen iz jednog jednocesticnog operate-

ra // i jednog dvoSestiSnog A/ .Ovaj dvoSesticni operator 

/-/"= ̂ V^y ,znatno kompliicuje problem i onemogucava pro-

nalazenje eksplicitnog oblika talasne funkcije C^f^) i ener-

getskih nivoa(E).Resavanje je moguce samo primenom aproksi­

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

nja modela atoma,koji su samo priblizno tacni.GreSka u6i-

njena pri ovakvom proraSunu zavisice od toga,u kojoj meri 

interakcije izmedu elektrona,miodel ukljucuje u sebe. 

Prvi korak u pronalasenju modela atoma,daje teo-

rija perturbacija.Primena ove teorije,na izneti problem, 

sastoji se u razbijanju hamiltonijana sistema na: 

/Y - A^A^ ( 

nri cemu moraju biti zadovoljeni uslovi: 

a) Matri6ni elementi operatora su mnogo veci od odgovara-

jucih matricnih elemenata operatora M«t * 

b) Svojstveni problem: 

H.4y=£4> (^-5) i 
je moguce eksnlicitno reSlti. 

Polaze6i od jednaSine 1.2 ,dodavanjem i oduzima-

njem jednocesticnog potencijala H,hamiltonijan se mo2e 

prikazati u obliku: ^ 

H-Lit^^^i) -^y^'^- fU) 
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odnosno: ^ ^ 

(•de je: 
" AAA 

A/- I2{Tj-^Q:+ V;) - Jedno6esti5ni 
J J d ' operator 

A 
/~ll^-Z V:j 'Z V; - dvo5esti6ni 

r d . J operator 

Hartree-eva jednaglna sainousaglaSenog polja 

Drug! korak,u oronalazenju modela,je znatno slo-

fieniji.Odabiranjem,najpogodnijeg jedno6esticnog potencijala 

y ,pored zahteva 1.5 (a i b ),mora se zadovoljiti i 

zahtev za mogucnost realnog fiziSkog tumacenja. 

Hartree je ovaj problem reSio na sledeci nacin: 

Pretpostavio je da je atom sastavljen od jezgra i K medu­

sobno nezavisnih elektrona,pri 6 emu se svaki elektron krece 

u centralnom polju pozitivno naelektrisanog jezgra i usred-

njenom polju ostalih W-1 elektrona.Modeli,koji se zasni-

vaju na ovakvoj,relativnoj nezavisnosti cestica,cesto se 

nazivaju "modeli nezavisnih cestica". 

Na osnovu napred iznetih stavova,zamenom konkret-

nih velicina u izraz 1.5,se dobijaju Hartree-eve jednaci-

ne (1,7),odnosno prilagodena Schrodinger-ova jednaSina za 

ovaj model: 

'6 

gee je: A 
-operator potencijalne energije usrednjenog 

Jhp elektricnog polja i\-l elektrona kod j-tog 
elektrona,HP-potencijal. 

Resavanjem jednacina (1.7) se dobijaju jednoces-

tiSne talasne funkcije i energetski nivoi u Hartree-evoj 

aproksiri.aciji.Dobijeni rezultati su samo nriblizno taSni, 

ali su zadovolJavajuci u slucaju proraSuna karakteristika 

osnovnog stanja atoma. 

Vedi deo interakcije izmedu elektrona,je u ovaj 

model atoma ukljufen potencijaloni Vj^;. 
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Deo interakcije,koji notencijal M^^^. ne ukljuduje 

u model,moze se opisati operatorom: 

H:„t-j:yij'Lvi,, (i.8) 
Interakcija izmedu dve cestice zavisi od toga,da 

li su oni izolovan sistem,ili je interakcija nastala u pri-

sustvu drugih Sestica.Interakcija,koja je nastala izmedu 

nekih Cestica kao posledica prisustva drugih cestica,se na^ 

ziva korelaciona,odnosno rezidualna interakcija.Cesto se, 

medutim,koristi skraceni naziv "Korelacija". 

JednaCina 1.8 opisuje interakciju,fiiji glavni 

deo 6ini ba§ korelaciona interakcija. 

Talasne funkcije atoma 

Talasna funkcija sistema medusobno nezavisnih ces­

tica, se prikazuje u obliku proizvoda jedno6esti6nih talas­

nih funkcija popunjenih stanja, 

4='5ji]-S,ii) 
gde indeksi a,̂_,- • , p oznacavaju j edno5 esticne talasne 

funkcije pojedinih popunjenih stanja,dok indeksi 1̂2̂ ^ 

ozna5avaju skupove kvantnih brojeva pojedinih 5estica (elek­

trona) . 

Atom je sistem elektrona,koji su fermi cestice 

(fermioni) i kao kvantnomehanicki objekti,medusobno se ne 

mogu razlikovati.To znaci da prilikom permutacije,bilo ko-

jeg para elektrona,talasna funkcija atoma mora zadrzati 

antisimetrifinost,koju poseduje kao talasna funkcija sistema 

fermi cestica.Talasna funkcija (1,9) ovaj zahtev ne zadovo-

1Java. 

Ako se nafiini determinanta od svih jednoelektron-

skih talasnih funkcija popunjenih stanja ( izraz 1.10 ), 

tada se ona mioze uzeti kao talasna funkcija atoma i kao tak-

va,zadovoljavace zahtev za zadrzavanje antisimetriCnosti. 

Ova determinanta se mo/e dobiti ako se na talasnu funkciju 

(1.9) primeni o lerator nermutacije po svim paxovima 5estica, 
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minanta. 

SJDT) 

§4fi) "SM "S^m 

..^p(3r) 

f L.iO) 

Determinanta l.lo se naziva Slater-ova deter-

Fock-ova .jednacina samousagla§enog polja sa izmenom 

Ako 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) JednoSesticne talasne funkcije elektrona su sa separa^ 

bilnim nromenljivima,odnosno one se mogu prikazati u obliku: 

X{iHRj'i)Xj%X')-s«^3^ ('^^^ 
§to odgovara slucaju potencijala sfernosimetriSnog polja. 

tada su ostvareni uslovi ood kojima je Fock,primenom vari-

jacionog racuna izveo opStu jednacinu: 

gde je: 

i 

1 
(r) -izmenski clan 
i 

e«o -nedijagonalni parametri 

9 7 
^^iz- -Coulomb-ov notencijal 

r 
h {{:+{) 

-centrinetalni Clan 

r 
yfr)-potenci jalni Clan 
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Izmenski 51an,u gornjoj jednaCini,je posledica 

zahteva antisimetriSnosti talasne funkcije.Vandijagonalni 

parametri su posledica ortogonalnosti talasnih funkcija. 

Posledica orhitalnog kretanja elektrona je centripetalni 

Clan, dok potenci jalni Clan predstavlja direktan rIF potenci-

jal. 

JednaCina 1.12 (iz ref.3.) se naziva "Fock-ova 

jednaCina samousagla§enog polja sa izmenom". 

Gornja jednaCina (1.12) na prvi pogled,ima izgled 

dif erenci jalne jednaCine.Medutim, X̂'̂) i su posredne funk­

cije (integrali) radijalnih funkcija stanja sto jednaCinu 

1.12 cini integro-diferencijalnom. 

Kaziv "jednacina samousaglasenog polja" potiCe od 

Cinjenice da talasna funkcija,dobijena kao regenje jednar-

Cine 1.12 ,mora da d^ polje,srednje rasporedenog naelek-

trisanja odredenog elektrona,koje ce odgovarati poljima 

koja se koriste r>ri izracunavanju istih talasnih funkcija 

elektrona.Ovo se postize iteracionom metodom u ororacunima, 

Nije tesko videti da je jednaCina 1.12,za sluCaj 

£;j = Q iX[('')-0 identiCna sa Kartree-evom jednaCinom(l,7). 
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Fotopobudenje je oojava 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 omotaCa) u diskretno pobu­

deno stanje,pod dejstvom kvanta elektromagnetnog polja,je 

pojava noznata pod nazivom fotoapsorpcija i verovatnoca 

ovakvog prelaza se cesto opisuje bezdimenzionalnom velici-

nom,koja se naziva "jacina 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 

veca od energije fotona).Kada je energija fotona visa,nas­

taje fotojonizacija. 

Verovatnoca fotopobudenja zavisi od talasnih funk­

cija poSetnog i krajnjeg stanja atoii.a i od energije upadnog 

fotona. 

Polazeci od poznate relacije za verovatnocu pre­

laza sistema,iz osnovnog u pobudeno stanje,u jedinici vre­

mena,pod dejstvom vremenski zavisne perturbacije: 
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