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metodaaa pxibli^oog proucavaa4a stanza sisfcema
visa kvoutttao - aehani&cih Sestica, posebno aissfco sauaima
Hartri - Pok-ov ma tod. SuStina Hartzi - Fok-ova aproksima-
cije ^0 da se gistaa posaatra kao skup neaavisaili castiea

se kre6u u usredn4®iioit elektroetatiSiDiMi pol^u,

Hdtod ^@ nasao nlroku primonu ne saso u atomskoj,
i u auklearso^ fisiei kao I u fisiei cvrstog stanja*

ovog roda s© sastoji u pxiaeal Haxtxi - Fokovog
metoda aa lavdtaMMaJi furfcci^a diskretztih pobuda©ath ota-

elekti^>na u atoaa 111 Jonut !Po j© drugi korak -a komple-
problsaaa reiavmnja osno¥aogf diskretslli pobmd^ealh i

aeprekidnih pobud^dnih stunja*
Problem nala^enja futikcija diekretnlli pobad^enih sta-

aja 6e ao Yrsiti dva prilama. i-wi ^@ i^smatraa^e takrog
atoiaa i>rako ko-nfiguraciJ0 sa nepopunjeniti 14«s^aoaaf sto ^e
op^ti^i all i kompllkoTtiai^i prlkas.

Brugi bi ©e sasto^ao u posmatran^u pobud^eaog elaktro-
aa u polju jesgpa 1 svia ostalUi 1-1 elektroma, U awa dru-
goa postupku se predlpostairl^a da pobud^ivaa^am jednog el@k~
troaav ataaja preoatallh 1-1 elelctiroaa a© tip® znatai^© pro-
nieae u odnosu aa osaoimo stance* Sato s® oaa uaiiaa^m u Harfcri-
Fok-oimm pribiilea^u sa osaomao staa^a.

Kakot daklet ovaj priakticao aa^Taini^i prilaa aaliteva
au^ao pozaavaaje ftmkei^a osao'vuog -ataaja atomat to c©
gi i delom tredi od01jak irada blti |K>sv®6eai oitredjivaa^t
fuakcija OEaovaoj" staa^a. IlaroSit akeenat ^© stavljea aa
aalaaeaje funkei'ja osaovuog stanza atoma
se sastoje 1 is napopuogenili ljuski,

M/D daljem teksim c©»> uvek pisati Batoawt

Juci da se islagaaje odaosi i ma



/Odeljak I/

APSOKSIfiACUE U ZZBACUHAVAHJU ATQMSKHI S2HUI50RA
/ liartri - fok©¥a aproksiiaacija /

7ee klasigna mehanika 39 suoeila sa problemom sisti
vi§e eestica aH Salt ni u sluca^n * aamo * tri tela problem ni-
je mogao biti egza&tno reoea. Shodno tome i u kvantnoj
ci s0 ukaaala potxeba za metodaiaa pxiblilnog tretiran^a
5esti5nih sistema.

Prvi korsk je Mo prtneaa idejo oalih smetaji koja se
vec pokazala kao pogodna u klasicao^ mehanici pri reSavanou as-
tronomske probieaatilre, Priiaeua oirog s»toda ^e moguca saiao u
sluca^evima koji ispuaaava^u sledecu bit an predpoatavlni. laime,
potenci^al, sa ko^i resavamo pxoblam ovom metodoiat moa* se za
malu pertnubaeiju psirog i?eda razltto^mti od poteaci^ala pzi ko-
aie moz«mo taSao resiti Spcdiugcromi ^ednacinu.

Ako bisEto za 4ed«^ viseelektronski atom
da elektpoai interagiiiju saao sa centroa sile / ^jeassoffl / a ae
i aedousobno, sajgli bissio naci 3»Sea4« iiredingerov«
u egzaktuoa oblHau Ked«jutiia» siaetn^e koje nasta^u usled
novih iatei^kcioa «le3ctro.na med^usobao , nisu male u odnosu
centralni potenctjal i tafe) ladl^e isptinjea uslov za. uspeSau
menu pezturbacioxiie teorlje.

Za stacionaiBO stazge koaservativaog sistema vine eleli
trona, bez spin orbit alae intaxakeije i bes
nog polja, ttopateaa Brodiogexova ^ednacina ima vid:

HY-EY
3<

ako su raasa i aaelektrisan^e isra-Seai u atoiaskim ^adiuicama* Ovde
kvaatno neiiaaig&i op®i»tor odgovaa?aou6i1

A/-t* 5estic« u klasicaô  Ê hanici, --T t operator
govara potencijalzM>̂ | ezMizgiji $~tos elektrona u Goulomb-ovos
lju ̂ ezgra redaog broja I| ̂  ê operator koji repreaeatuje
interakcî u i -tog i ̂ -tog elektroaa sistema,
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* VI J« talasaa faukei^a ko^a aavisi od koordinata snrih.
elektroaa.

Od svili mogucik sw^atTtnih funkci^a operatora /1.2/
fizicki smisao iaa^u saao oa» koje su antisimetricae u odnoau
na persnitacioe svih parova eluktzoaa* fakva reseda ^edoostav-
no nazivaao antisimetjlciiim. Zaht«v za antisiEietilcnoScu res«*»

je jedna od formulaeija Panlievog principa.

Kako je koaacno agzaktao odr^^ivanje fuakeioe stanza
neizvodl^iYOt aoracemo uvasti dodatr^ olalcsavajuce predpostavlce
o n^enoa obllku* One aas» dodu2@v nece dovesti do tacaog reaenja
all 6e ppoces reSaTaa^a ufiiniti ia^odloiviji i ograaicenlm oa ra~
zuaino kratko vrese

dopunske, olaksava^tide predpostavke nisu proizvol^as
^ec odgovaraju fisickoj realaosti ko^a

na sp«ciJficiKsica giad4« atoam i

Jos pre zaanivanja fctmatxi* ®«!iaiiik« Bor ^e ianeo
da s« svaki el^ktzon atoma aalasi u stacionaBio® stanju u

i uar^ia^eiioa e«nfc»ilac»m |M>lju ostalih alektrona* Ua ide~
a* uSla u OSJ307U a^egows atosmkog aodela. I pr-vobitaa foxoii-

laci^a Piolievog pzlneipa 3® poSitala aa ovalnroj aprokslaaci^i.

fuufcei^a ko^a bi odgovmrala ovakvo^ apzoksima-
laczavisnili 5«stiea iaa oblik pioisvoda ^ednoc^ticnili talas-

nih funkcija svih elektroaa.

su cf,/},^ •- 7C indeksl ^«MiiKielektio»skih talasnih furikeija
od ko^ih svaka odgovara odredjeoom popua^eno® stan^u, dok su 1,
2.** ^9, indekai «lekfcroaat pal cesa odgovarad^ci iadeks ozaada-

skup prostQHiih i apinskih kooi«dinata tog elektrooa*

Dkoliko pxibiilim talasna funkci^a koja odgovara datia
predpostatkama ima obiik A»S/t oada /KW/* daje sreda^u îs-
tinu naelektrisazya ^ -tog elefetroaa ko^i se iialazi u staaju
odgovara^UGftia talacmoj fuiifcei^i 5i • Ha osno^u predpostax^e o
nezavisaosti oastica svaka od fnokci^a^^---^ treba da se
cap resen^e,trediag@TOw ^©daaaiu* za ^jedan elektroa u

gra f sî î, raspodel* aaelektrtsa^m zvih ortallL
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se aalsu&e u staajisa odgovaraoucim ostalim jedaocestieaim
talasniia funkeijana* Bolje sredaje rssporedoeaog naelektidsanja
odredjeaog elektroam odredjtiif© s© po®ocu izracuaatia taiasaia
fuakci^a % . 5 f c - - - Sfc- • i oao mom odgoirarati poljima ko^a se'kozis*
te pri izrachiaavan^u till fuakei4a* Ha oonovu isnete osobine, atom-
sko pol^e, odr«da«m> talcvos aetodom nasvano je " saiaoiisaglaiieao
polje "• Oblik /l»3/t cak i 112 aapomeau da su sv« talasne fuokei-

Usloir aatisi^itidcnosti Mce ispun^ea ukoliko
talasna fxiokci^a iaia oblik deteBaiaaate sacinjene iz
troasldlii talasaih

/i.V

U rasvijeaoj foroi detaziainanta /I.V ^jednaka 4® sumi c
oblika A*V od ko^ih s^a î pjpsdstavlaa novu pcrmutaci^u eiektro-
na l , E , 3 , - - - fo po stanjina 5t,^s • • • • 5 f i * S«ma se sasto^i c«i sviia no-
gucih peismtacia'a i uu sabi2fe» stoje faktori +1 ill - lf aa «
visno od to^ da li ,3« odgoira«t4ti6a permutacija paxna ill nepay-
na. Ovakva koaatyukcd^a prlbli^ne talasae funkci^e ^« posledica
cin4«nio« da j@daa odr^djeal elaktxon niiJe mogucc pripisati tao-
no odred^enom stanza, ^migiia zecizaa9 miano de iavrsiti

svili elektiona po S¥ia mogucim otao^iiaa*

ada
foakciijama
vodjeau a

uvaati ,3oi dT« prcdpostavke
25- kaj« 6« biti od izvaaredaog aiiaca^a n

Hartri - fiolnu Rssto se aa osaovu opstia oao*»
biaa determiaaaata, /1*6/ m« a®aja ako 5/s sameaiH«3 sa
gde ^e A pxoizvol^&a koastamta, to svaku od
talasnih fuakei^a moSeais fci^aseovim postupkom doimsti u stance
ortogoaalaosti sa srvlis oatalia ftokeiilama. Ova predpostairka HA

opitest rasmatijasja* 1st© tako, aoimiran^e bilo
od Jedaocesticaia talasaih fnakeija do^sdi do pojwa f aktora
mixanja kao sao^itelga detcEaiaante. Kako se u aasio kasaijim
razmatraa^iiaa ti faktori skpa6mjut piwdpostavka o aosoiraTiosti



aedaocesticnili fuukci^a talcodja a« sman^u^e opStost rasma-
trauma,

Posle&nja dopuaska pvadpostavfea ko^u 6«mo ueiaiti u 0d~
nosia na ^edaoeestiese talaaa* fmikei;f« ^e da one tnzdu tipa eea-
tralnog pol^a

Baklet u fuakoi^i sai sapaxtxan* pxoiiaaljiva. To ce nam tmkod^e
doneti znaSa^aa olaklanja ti pxoceaa dobi^an^a Fokovili a®^sa5ina.«
Funkei^e ugloimili proisujalliiriti Yd^VTU.Qj^} «m sfeasi harsaoai-
ci ko^ji su orfeogonalai ako se barwm ^edan M kvaatiiili barcgeva
(i 4. mi) rasliku^« u dYceam od njih« U polju sa G«atra3j^m si-
metri^om siralsMm paru kvmataili bxojwm f""^ odgovara
kcija stanza. Sv® talasat fuukel^e te^e od^varaju
f n ^ j obiasuju " l^tisku M ili " slo^ *. Ukoliko sve ss>gace talas~
n« ftiokcije jedoe IJiisk® tilaae ti Sle^teroTm dcteimiz^atu /l*6/f

onda je data 1 jotfca popuageaa.

Uobicageno je da.se bs?o^ talaanih Itinkcija 2^ dat*
l^uske fu£j reprezontuje u oblUm f^j2 • U usvojeaaj aproksima-
ciai atomska stinil^ura ce biti k¥alitativno odred^ena ako su
poznati biojeiri popunjanih stanza u srako^, od datili l^uaki (nl) »

radi, OSIKITIMJ stasa* Ne;[M=io] jj^a siedecu konfigura-

Poznati bro^evi popun^Jeaih ataoja u STaltoJ l^usoi
ono sto naai^ta^j M konfieuvaeijatt * datog atomsko aistama*

talasaili ftuAsoija ko^e odgovaraju centrals*®
simetrlcnoai poteacijalu uslovljeao 5® fisickoia realiMss6u radical*
ae aimfttri.,30 atoam sa p©p«aj«aiii IJuskama, Konfisuraoi^i sa po-
punoeoia l^nsteama CMigO'Tiafa a®d«@»3»iisani tcaaa 3 . falasna
fuakci^a od05vara4u6a takvwi staa^u moarai biti izotropna. asiisao
iarotropaosti ^e u tcwi da su mwidaosti talasna funkei^e u tacka-
ma f^,^ ; ..... J 1 ̂ ^ ...... ) ifednake ukoliko f<T ; ^ - - - - j prslasi
u (fi',*?'- ..... / pi»i prelasloi osa fcooMiaatnog sisteim u smea?oir«
suprotae prvobitaiia. Ako bi<--se t aaprotiv, desilo da data xota-
cija dovede do a©ve fuskeij® Q f to bi ¥° 1 ¥*. bila
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reieaja ko^fa bi odgoiramia ^ednoil istog vredaosti
;Jet a to protiwreei predpostavci o aedegezierisanosti stanja
Belbrikw5e dokazao da se pii rotaciai koosdiaataog sistesa sfemi
hawaoaiei transfoaesaisu aa takav na5ia da /1.6/ ostaje izotropaa
saao pod uslovem ako ^edaoSestiSae talasne funkcije ima^u oblik
A.5/.

/Odel^ak

2A EOKPICS0MGUS

btsmo bill u mogucnosti da izraSunavaao talasne
je atoaa ci^e se koafiguraci^e sasto^e i iz nepopunjenili ljuski,
moramo pretliodiM? izloliti sluca^ koafiguraci^e sa sv±m popunjenim
ljuskama, fakav put biraiao zbog znatao JedjK>stavni^eg prelaza sa
popun^caih kondTigttMieiJa aa laftpoptmoeae, neposi^ednim njihOTi® po-
red^an^em, z»go 5to 4<* izrfod^waje is osaova Hartri-Fokovili oed~
nacina za koafiguracije aa oepopmysnim Ijuskama. S drug© straae,
da bisa» raogli izx^&unavmti funkei^e diskretniii pobud^eaih sta-

a to nan o« ^ krajailoj liai^i i cilj, mora^ao anati kako dola-
do Haztri*Fokoyili fUakcioa osoovnog stanza.

Posto je skoro svaki siateiaaticki korak u narednia
psilieoo giomaaanf da s*» u t«kstu ne bi fisifika sustiaa

podredila «at«aati5kom fozraaliaiau, pribeglo se pj»aosenau detalj-
ai^ih iara&rnavan^a u dodmtak. ST» 4« to uSinjeao sa
da ce se tako lakie slediti ide^a izvodjeaja, ali bez
potrebne

olu2icesK> se aproksiiiaci^om koja o« obraaloaeaa u odeljku
Jer se oaa pokazuje kmo dovol^z^j dobra za iaraciiaavanoe ener-

SIW?IK^ i niaih pobud^enih stanja, ua naporaeiai da se n^eooa
prlmeaom u slucaaevima isxm&iacvaada drugih fiaickili veliciaa do*

aaaa ta5aost. Dakle, aaapaasicews spin-orbitalna iaterakci-
i predposta^iti da ^e fimkeiaa osuovnog stanza atoma data

terovom deteraiiiantoia jednoSeaticnih talasnih.



Balazaa tacka ianrodjenja Harfcri - Fokovih jedsaelaa 4e
zahtev za staeioaaraost aneasgije sistema ko^'i proistiee iz opiates
TTari^acionog prixmipa* Saergija sistcma ^e fuakcional talaaaih
fuakci^a Icoji iaa sledeci

gd« j

/a.y
Smenom Bamlltonijana /2.3/ u /2.2/, dobijarâ ;

Ocigledno, po^a-yla^e se potreba sa r«Savan^em sledeca tri inte-
grala:

se protege po oblasti proratae koordinata celog
elektsonskog sistema, i shodoo tome ^«

/2.7/

gde Je x7&=r,l4i«&x^-0Wtt§ element aapreiaine u prostom koordi-
nata i —tog elektroaa* Skracuno cenio oznacavati cKft't'clrccitoi
gde ^e dcj£= ti*6ic/6t-c/n * Kted^utiit, sahvaljujudi stsuktiaei Haoilto-
nioana, zatim stnUcttiii Sle^teroire determinante i predpostavei



o ortoaormiraaosti JalNriMafciMli fuakeija, aogu6« $9
int«graei4« po koordiaataiia pojedinili elektsoaa, pri cemu se do-

trl sledeea tipa integrals?

/2%8/

*f> - odgovar* KmloiKJ^skoif !at«rakeiji t-tog elektrona koji
s« nalazi u staa^n % I /- tog ko^i je u stanju V/3

- adgovara efeirtu isasai dtra elektroaa ^',^V ismedju dva at a*
c i ty .

Jasno je da iategiml J^ zairisi ^edino od toga kakar $a
oblik ^ftduocesticae talaanc funkcije %c , a ne od indefcsa elektro-
naf ^er svi elektroad imaju isti ol>lik " useadvicenog "
ra i istu oblast integraeije po koozdinatama. Slic&o, i i
^/j i ^/s zavise sand od indeksa oC- i /^ ,
talasnih funkcija.

postupak koji ij» dat? u dodatku /2.V do^odi
do sledece gavisaosti H* od istegrala /2*8/» /2.9/ i /2.10/.

/2.n/'=yr *r'7 -7"'z_j -1* rz_, 7^ /j >

Prim, ^>r« kraj mine, ozimeaira iskl^uSivanJe sluca^'a ^=/3 »
u takvom sluca^u 5* ^/s = ̂  t pa a« clanovi potru. a druge stra-
ne, xikollko so. spjj^ki faktori fualccI4a % i "% oitogonalal
/ spinovi auprotai /, ociglsdao da integral #</» postage aiila.
Da biamo oznacili IsZcljuSenje i tih slucajeva, gore desao, krag*
tiwce sigm« stavljamo joS ^«dim sapetu.
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Tako sa f ' aaatao pod adnoet affluent ,j«2* ss© iategrsici-
po prostoru koozdlaata svih elslctrona sv»li aa integxvel j«

po koordinatama. 3«daogf odnosao dvat elektrona.

aonoiraa^e Jo aa proisvol^an sis-
tern caatiea koje se i>okorava^u l?aulieiR>m pxincipu
vec ucin^cisi predi>ostaiffeii /Odaljak I/ o sfoisio^ simetriiji
kao celine, iakoristiceno Slajenicn da su JedBOcestiaae funkeij«
takvog eisteim oblika /I.?/* fako nam se pruza mogucaoat da iz-

uciaimo <i0g

OSigledao 4* da abog rasd'»t>j«i»«ti
raaoscu K/^-j ia^licirmt

lato tako 4
radi^aln* talasae
niii stanza, su

la teori^e speeijalMli

aahte^ aa aoisi-

od

poaaatoi

. .-,**

«-"JL 20 r< 6

k po (cosy) .
da 3* f / c o s y j fonfe^ija od Qi,Qj,<ti i <fj . Kada se u sir«t;lu
gornjih cJJi^eaiea s^tsiaotr® iatei^rali 1 ,̂ >%<•/> f ^c/s / kao ito

u

L ~-
/2.17/



.
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,

PZ_j 4*f£,*v, 4*,™/*) F k ( ,
k, f 2* 13/

oo oo

/2»2D/

gd«

,™^

rr
JJPfri^,,r]P^^lrjPr«<^)6)P^^dJ^^jJ^a'i /2.23/
o o

po k u /2*18/ i /2.2V bi se iz5rod|,ld na osnovu
u red za sve celobro^a© ^2»di»sti k od 0 do «o «

dokasu^e se da k as moie biti v»6« od l*+tfi> * fa^ zbir za u praksi
razmatrai^ koafiguraci^e iaaosi na^iriae 4. SiiodiK> tone, postoje
tablice isMieuuatili yvednosti^i *̂. sve do indeksa k - 4. Prv©/, »)
tablice izraeiuiao $® Sle^ter. '

Kako se koef ici^eati Q*. i /^^ a nasem raamatraaju
taraju datimt to dolasiiao do MJisenta kada E' postage fuakcional
samo radijalniii delo^m tadasmiSi fuukci^a Pfne.r) » u podrobnom
raziaatraaju datom u prilogu /2*3/t dobijena je sladeca zavlmust

'̂ od novo dobijenih isttegrala /2.17/t /2*20/ i /2.25/.

<nt) M)

i.nt}- ' Bu'k,Gk(*Wl /2.2V

za dato fn«; 1 k su s¥i £*,(«*,**] 4ed2Mki,pa sabiran^am
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uz iste /V^X/jdobi^amo $//t * Ha slican aacin su uvedesi i fcc*«~
ficijanti 8^'fc *

Da bi sue aspeli postifii sto ssfjodaije efakte prlaaaom
vari^aciooog ra&uaat uvesessmo j>oao6ne futeci^e od r.

POWJCU oirili ftuakcija integral! F*(*i,*'*}l &*(*(,•»'?] a^jgu biti aapi
sani u eledeSim foimamai

oo

Kona5not pogodn^3 js uvtsti aoiru skracenii oanatoi aa prvi od
aa

it koristedi oaobine difes?snci»
pod aaakom isteg7elat «>gu se dobiti /prilog 2

difereaoi^alae 4@daaeios aa aoirouvedeas fimkcije

Pr«aiiodai sistam diferenci^almili as^acina treba da
1 granlcne us love feo^fi proisticu is defiaicioai^ israza za date

12 /2.2Q/ aeposredao sladi

s© goisa^a i -loa^a graniea intsgracije poistovccu^u. S drag*
stranef

12 ^edaaciaa /2.29/ i /2.30/ s© jednostavnim postupkom /prilog
/2*4/ moi® dobiti sistaM dUTerenci^jalnih ^«daacina drugog
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po Yfitnt,*'?,?) koje

Novouvadon* poaodae fonkci^e Y*(nt,*'t'rj i /* M "^// nisu aluSajno
isabrane, naprotiv, njiaa se mole prtpiaati £is;i5ki snlsao*
JP3Midpostairiiio da je u alKnu Basl©ktrisanje sferao
distribui3^jio» Hekm 4«t aatim ̂  aaelektrisaaje po
radi^usa. ^istina aael«ktrisai^a Je tadaf-~{ . Yelicim

^acimi po!4a,aa rasto^an^u r od centra sim«trij«tkQ;Ja
nslovljsna raapodelsm aaelektrisanoa radi^alae gustioes

, *»'£,' r)
S druge straaet veliciaa - ̂ - bi odgovai*ala poteaeipalu
istog polja^ Ha sliSaa aacin w®mm* timaciti da

polju i poteaci^alu u siucajevij» kada
4« gustina aaelektrisajaja /a«ieaa sferna distribucija/
Lezaadroviia olinomima

VABUAdOBDG JPHHIGIPA

sa poao^o na iarag 2a £'dat u obliku
Uodavaao da j® £' fuakcioiial avlli radi^alnUa taiasaih
date kooJTigu2?aGi4e jer oae figuriiu pod iategralima

. Izrazisio ^ 15*. preko jf* i isvrsimo
po 4©dBo^ fUBBiaranoj radio alno^ funkci^i Pfatf) * Os-

tale talasa® fuakci^e, ko^e s© u odnosu aa ovu Tarijaei^u pona-
kao koaetant« oanaciao aa P(*'t\r} , U ftodatkku /2«5/ ^e deta-
data ^rari^aeioa svakog sabirka u izi^zu am . riesultat

tog

j

^ (
•*
o

oo

-/
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Sumiraaje pa (<nt\ odpalo, 4®r sao predpostaYili da ^
fiksirasa funkciaa.

Sa&te? sa staciaaaamasdu energise bice ispuajea ukoliko
au zyens prve parcioala© varljacije ^ednake zmli, /JE'=o/m So ce
bezuslovso Mti ostvareao za proisivoljnu varijaci^u cT
ako ^e 5itava podiategralaa funkcioa u /2.35/ Jedi^fea iaili«
Koncidoo napisanot to M iagledalo ovako

Q ZA Qfnf.rj^ 0
X2.36/

®de sao am #/*6r/osnaoiii toogoclaiai podintegralmi fuiakci^u.
setimo ee da smo u izxrodjen^u israaa za f ' koristili predposta-
vku o SKJrsairaiiDsti i ortofjoaalnosti talasnih fui&icioa sa istia &

a razjaim n« UYedimot stogaf Lagranaove maoaitel^e i
da velicina

bude stacioaaraa, Sims c© Mti ostvaireno da i varijaeiae talasat
fuakei,je P^^/^/ sadoiro!4a<'ra4u usloT ortogonalnosti,

cTf = </£
ili

Ukoliko aameaiso eksplicitaa izraz za Q(ne,r} , issvriiaK)
srodnili claaova i c@lu Jednaciim pomnoaino sa ~

r*

s s a k ^ i o&o « 1

u /2«44/ treba pxovaati po svia vrednostima '̂̂') oeia
za ffo'l-fae), ̂ sr <je tag" clati potrt sa istim takvlm sa



s« aazivaju 0ednacinaaia Foka ill jednaelassma "samousaglaieaog
pol^a sa izmeaom". Puokci^e /faW iX(nS,r) gu israaens preko
pomo^aiii fuatclja ^[n^n%r] koje sm date u obliku iategrala za-
vlsaia od pona^aaja j^adi^alaih tolasziih funkci^a u citavo^ ob-
laati pxomeae r. utoga aedaaoiae /2»40/ predstavl^aou sietem
iategro-difereacijalnili iJedaa5ina u odnosu aa x^di^alne talas-
ae ftu3kcii|e« Int©gralai karalcter se eksplicitno odrasava na
clan i^aese Xfagtr) /dokaa za ovo dat Je u prilogu 2.6/. Redout iipt,
kafeo ftiokcija pi^edstavl^aou reaenja ra&i^je dobijeiaog sistema
/2,33/ dif@re33<;i^aliiih ^ednacina drugog redav to /2.40/ zajedno
sa/2.33/ pretstavlja sistea obicnili sinultaaili diferemci^alnili
^adnaciaa u odaosu aa funkci;!© P^// i Y*(ntt*'t',)r) »

?a2a0 4© istA^i 4a kod kojafigu^icija sa popun^esim
sloo@Tima vase ^ednakosti tnt,r>'t-o za.vt'n' /Dokas ga ovo vidi
u prilogu /2.7A Ovakvxj tvi^Jen^© a® vredi kod konfiguraci^a sa

U nekim sludajevlma se vrsi uprascavaxye ^ednacina
Foka IssostaTl^aaiJ^i claaa izaeae X(nt,r) * fadaf ako ^© ^o§ i
(fy.?,*.^ = o f sistm Ibkovih ^JednaSizia biva saatno pojedaostavljen
za resayan^e i tada ^e reS o Jednacizisaa **samousaglai03K>s polj
bez ismsae" ill Hartrievim ^tdnacinama.

Smisao samousaglaseaosti sa ogleda u sahtsvu da pro
ces uzastopnlh aproksiaacija tece do momenta kada se funkci^e
korilcen© za issracunavan^e "poteaci^aiiKJg claaa* iBcl^m iziae-
ae" ae poklopa sa iFuakci^ama P fat ft koj® s^ r^sea^a
jednaciaa aakoa t®
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KOHFIG0R4GIJB KOJii 8i5 3AS20JI; 12 POFUHJSSIH
I KSPOFUHJJ3NIH ««Stt

mazivamo omi Ijusku /-n£/ kod koj© ;Je
zatasetia stanza 2/**£ / man,}! odZfz^f ) ,

Nase razmatran^e ce biti usredsredjeno aa lakie
atone kod ko^ia ^e spin - orbitaa iaterakcija zaaemarl^iira kao
mala perturbaeija pxvog reda i ci^i moment! podle2u Basel -
Saadersovom pravilu sprszanja- Kod ovakvog Bpresaaja su po^e-
dinacao ocuvani i kvaatizirani nioipaa orbitni moment atoma L
i a^egOT® spiaski aomsat S« Odredj ©21013 paru A«tS/ odgo^rara tem
atoma ko^i sa siabolicki oznacava sa ^L • 2uaoif teiin 3© skmp
stanza sa jedaakom ©nergi jom ,ukoliko ^0 odsufeaa spin - orbitaa
intsrakeija i ^pol^asaije maga@t»o polje. Inace, t@2ia ss usled
spin orbitne interakeio© cepa u linije a ovef pod naknadaim
dejstvom spoloafin^eg raagnetaog polja u stanza* Podwsbni^i pri-
kas konstrukci^e tenao^a ko^i odgovaraju zadatog konfiguracioi
aol© s@ na6i u bilo kom standarciaom udgbeniku atomske spektro-

a jedan primer 3© iltistrativso dat u dodatku

Osaovai problem ea kojim se sreeeiio u dobijaa^u Ilarfcri-
jednaciaa za ovakva konfiguracige ^e: u kom obliiai pred-

postaviti talasnu funkci^u sistema ^ . Uzmisto sluca^ konfigara*-
koja pored popua^enih ljuski sadrai i jednu iiepopnaj«au tipa

o

J • Eridcntno ^e da dva elektroaa raogu biti rasporedjeiia oa
vise aacina u t(it+i) mogucih stanza datog sloja. 3ro^ tia raz-
nih rasporada je, oceviduo, jedaafc bro^u kombinaoi^a od Seat ele-
meaata dzuge vrate.

6-s-
i

u vodn da nigedao od postojecih sest stanza seiaa priori-
tet n saposedan^u elektronoii, aaklaueu^feiao da su s^a stanza ra^ao-
pravna. Gtuda se uamece zafcljucak da. representoTaii^e fual«si^e

(j) samo ^edaoa Sl»jt©rof^m deteriainantom ne bi bilo do-

U ovakvoa slucaju fuakci^'a stiuo^a g'd predstairljftim
kombi nnsi^om p©taaest detemiriaaata od kojiii svaka biva kon-

struisaiia oa slecleci nacin: umu se sve ^©dnocesticae

stanza popua^eaib. l^uski i dve od seat !3K>gucih ia
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ljuske i slo5a n ,jadmi determinant!!. Ho, kako aa odbir
dveju posledn^ih fuakciifa ima pataaest iiaSina, to ceao iaati
till patnaast datemiaanata ko^e ee sc razlikovati saao u
njim dvema vretama.

Ha aaalogan naSin formiraao linaame kombinaci,j» d*t®3?-
minanata i ssa drugs konfiguraeije koje sa sastoj« is

i jedne nepopunjene

ME'

Da bi se doslo do Fokovih jednacina, sledi se isti
aisaoai put kao i kod konfiguraeija sa aaraopopunjeaia l̂ uskama.

se israz sa 5\ is uslova stacionamosti £' dobi-
ae êdaaciiMu Hed̂ jutim, ovde sa javljaju i neka nove okolnos

ti. 3vako stance odred̂ esios teasaa ima, u odsustvu spia-ozfeitas
intorakcija i spol̂ asnosg aiagnetrmg polja, istu wiezglja. Kate*
ja, pak, oasto jedao stance sadrsaao u razniia termovima data
konfiguracî a, da bi se odredil® enarsî e kô e od̂ )vai«i|u
od tih termova pô adiaacao, mora sa u iaraz za E? staviti ftmk
cija <̂  koja 4 a linaaiaa komblaacija detaisaiaanata sto odgo-
varaju tim pô ediaiia stanjioa*

tima
U naaaia primaru raamatraaon u dodatku /3»1/ urednos-

i IfpO odgOTaj^u tri aoguca detarminante:

/3.1/

Svaka od gorajili zagrada osaacava jsdnocestiSmi fuakci^u
nepopunjane ljuskei pr^a d^a broja a i p odgovaraju g
ozbitnoa kiraatnom bro^u, treci je pxojakcija orbitnog
ua utvrdoami osu, a catTrti odpSTaia prooakciji apiaa. Sagativ
rui vrednosti pro^akcija orbitnog krantnog broja su oasaaceae
crfcom issnad broja. Od cela detejsainante je, iwdi koaciaaostif
bilo dovoljno naznaSiti dre jednocesticne funkelja ko^e
govaraju napopunjanoj ljuski. Oznacijno determinants /3»V
paktivno sa: (^( ^ i ^53 . Hesusm^iTO ce i n^ihova linoarna
binaci^a imati ista vrftdaosti aa HL i M5



Qvde su a, b i c za sad neodredjene koastante. Ako smatxraio
Q (£ t (5 zadanim, aoaemo odrediti koeficijente a, b i c

* ^ 1 o .

iz uslova staeionaniosti £' . Sle^ter ^e pokazao da 4« u
gim slucajeiriiaa »>giice dobiti izraa za £' ae odred^uei
splicitno

au ; , ( t nonairane. Ha osnovu jednocestiS-
ne strukture deternlnanata sledi da su one i oxtogonaln®, nesaT
no od oblika r^Lijalnih falttorat ^er «je to uslovljeoo oitogoaal
noscu ugloimiti i apiaskih. d©lova. Sada napiaeno israz za £'

u prilogu /3»2/ j« dato iaracunavaa^e koje dovodi do relacije:

i n

Da bismo odredili a, b i cv izTra^no parcijalnu varijaeiju
naSine /3»3/ respektivno po a, b i c. fada iz usloini stacio-
aasaaosti f dobi^eao, kao Sto j« to uSin^eno u pzilogu /3»2/t

sisteia od tj«i boaogene lineam© algebarsk«

Hadi dobijanja isitElvi^alnog resea^a za 9 * iskl^uSiaeeo slti-
caj kada je a « b « e « o* Xo je ostvareao ako «j« deteraiaanta
sistema dednaka 0*

Wo

Ha

Hz 3

Hazvojem deteraiaaate dobija se jedaaciaa treceg stepeaa po

gd« H i H pasedstavldaja poliaone po , 5iji eksplicitni
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izrazi ovde niau od praktiSaog snacâ a. Ma osnovu opsteg
stva deteasainanata suma sva tit zesenja oednaciae /3.6/ se svodi
na sumu dijagonalnlh matrienih. elemenata.

SUM,

3?o 3« speeiiialaa

/3,7/

pravila H di^sgoaalnili mi*
aa "* Determinant « /3.1/ su odgovaraiJuce stanjima tri^u rasaili
termova fst . f D i^P sa razniia enezgijaiia. Ukoliko je sa oeko sta-
nje texma D odnosno texma F moguce funlcciju napisati u obliku
oedne detenaiaante , lako je odgovara^Juce vrednosti eaersi^e po~
sebno izracuaati kao u slu5a^u popuajenih ljuski. fako preosta-
Je da se iz /3«?/ odredi £' ko4« od^jvara terau^S. ZnaSi,
odredili ano vrednost £1 odgovarag'ucu tenau'o,ne resava^uci
kubaa oednaoinu /3*6/ i ne odredjujuci koeficijente a, b i c.
Ocigledno je da oi^js bllo neophodao izracunavati ntdi^agozialzie
matri^ne elemeate H^,^ / za m ^ n /. Izloaeni slucao j* speci-
Jalan u oJnrixu opsteg SleJtAyovDg tretmaoa.

Ako razmatramo sve deterainante odsovara^u6e dato4
konfiguraciji / apr* svUi petnaest ko^e odgovaragu frpf koafigii-
raciji / i oznacijm pjoizirol^iui od ajih sa ^A , tada ce faakei

stanza u us^ojenoj aproksiaaei ji iraati oblik

israz
od aule

na
ma

i
dobij

t uocavamo da su u ajemu
kod kojlh $A i $Â  imaju iste
« Ukolito priaeniiao Varijacioxsi priacsip

sistem aedaacloa po neodredjenim koeficiaeati-
analogan sisteaai /3«V

^ Mi<74^ ..... •* - 0

= o
. - - f-fta-F'/Q* = 0

Ovde se matrica elemenata HAA' raspada na submatrice od
svaka odgovara po jednom para / H^, 11$ / date konfiguracije*
Ukoliko postô e submatrice kô e se sastoje iz jedne vrste i
ne kolone, oada one odgovazaju at angina ci^e talasne jfunkcije ima-
QU oblik jedne deteasainaate, a to o« analogno slucaju sa
Ijuskaaa.
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diQagonalnih elesenata neke subiaatrice jet ustvari, su
elenenata oblika/f/H^koJi odgovaraju istoia paru /HLtK5/.
Ukoliko odsustvu^e nagnetno polo®, velicina £' za aeki term
n» zavlsi od /nL !Hs/t tako da izraz za £' tog terma dobi^aao iz
sume di^agonalnih eletienata, kao ato je to pokazano za LB term
kod fw^J kondfiguracije.

laa slucajeira kada konfiguraciji odgovara^u dva ill
viSe termova sa istim vi?ednostima /Lt3/ i tada iz sums di^ago-
nalnih aatricnili elemeaafca Bij« moguca naci ovim metodom izraz
za f ' odgovarajuoi svakom teraw, posebao*

Haeah 5® &ao opotiji aetod od pravila "di^agonalas
sune* i on reSava problem nalaleaja izraza za £' svakog od ter-
aova ko^i odgovapa^u isfcom pam /L»£>/« aaai metod je prilicno
komplikovan 4®3? pociva na sioleaoa algebarskom foimalizmu.

Ho, u aa^vecem bro^u pr;.ikticnih primera mol@ nam
koilsao poslttziti pravilo "dijagonalna suneN» Posmatra^ao sltt-
ca4 kada ae stance nskog terma moze pretstaviti ^ednom deteiad-
nantorn. UociuK) kafcve se ^jvosti javljaijii u izrazu za V datom
preko te detenainaate. Bad! uspesnijeg pored^enja sa sluca^em
koafiguracije sa^iiyene od popun^enih l^tiskit analizira^ao sle-
dece integmltt ko^i se ovde davl3a.$n.

1. Integral! koji sadrSe ss®o talasne ftink-
cije popunjeaiii l^uski.

2. Intsg2!«li I u koj© ulaze sa®a talasne
fuokcije nexpopun^enih l^uski i integral! F i 0 u ko~

ulaze po jedna funkci^a iz popuu^enih l^uski a druga •l /
nepopunjenili»

3. Integral! F i Q u ko^e ulaze obe fuokci^e
iz nepopunjenih l^uski.

Doprinos integrala prve vrstQ ne zaviai od oblika
aex^popunjenih ljuski. Integral! I iz drag© grupe zavise ssuao
od nepopuajene ljuske M' i ' imaju isti oblik kao i za funkciiJe
popuajenili lauski. Ileka $@ oC talasna funkci^a ^edae popun^ene

f^'J a fir drug©, popun^ene ili a© popun^ene, onda suaw
i Zj^fo/*] a© cavise od kvantnia bro^eva a,

**" "̂i MI funkei^e ft . Predpostaviao da l^uska fn£] sadrai 1(nt)
zauzetih stanza a fn'4'| f ^ftn'f) » Boprinos izrazu za E1 koji
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interakeia'i ovifl dve^u ljuski 4©&a&k ,je dopriaosu
bi postojao da sti obe ljuske popun^ene, pOEmoaeaom fak

torom popua^eaosti 2(**J/a(i*-n) l^uske / *̂  /# Ha osaovu
togat u sluca^u jedno aepopua^Jeae l^usks (ne; f dopriaos ela

/3«10 .-2/ izraati za 5*

Koeficijeati fttt'k ima^u ista zaageaja kao i u slmca^u koafigu-
sa popuajeaim IJuskaaa. Ukoliko ima vise aepopuajeaia

, za svaku se dobi^e iiraz oblika /3*ll/» lategrali ti-
ps /5»lQ»-5/ s® ra^iatra^u Bacah-ovoiaetodom i koefici^eati

a^ia se odredju^u aa osaovu zakoaitosti slagaaja moaeaata.
slucaj koafigtiraoije sa samo jedaom nepopunj eaom
ljuskom /Vj 9 dopriaos iategrala /3»10«-3/ izrazu za

ima oblik:

gde su Atk, uopsteai koefici^eati odredjeai Racah-ovoia metodom,
Postoje tablice izracuaatih koefici^jeaata za koafigajraci^e sa
po ^edaom aepopuajeaom l^tiskom.

2A
.S FUSKGUS

Bavicemo s© sluca^eai konfiguracija ko^e sadrle samo
po .Jedau aepopua^eau l«jusfcia (ntj . Ha4pi?e CQM> postaviti jedaa
ciau za padi4alau talasmt fuakciju ko^a odgovara aepopuajeaoj
ljusci (Kt) * Ozaaka (n"l") se odaosi aa fiksiraau popuajeffli 1311-
skttf dok (»'?) odgovara proizvol^ao^ popua^eao^ ljusei date koa-
figuracije. Jedaaeiau za radi^alau talasau fuakci^u aepopua^©-
a© l^uske dobijamo iz zaiiteva da parcijalaa vari^acija 5' po
P(n£,r) obszbedi staoioaarnost £' * U torn smislut od citavog
izraza sa 51 > dovol^ao ^e tacao pozaavati oaa^j deo ko^i «a-
vissi od P(nt,r) . 1»@ claaove s^J vac raai^e dobilis /3.11/ i /3«12/.
?©c s®o aapomeauli da s© izraz /3.11/ razlikuj6 o
eeg izraza za popuajeau l^usku jedino aaoziteljem %(nt>)/2
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ispred drugs suateu Zaaeif i odgovara^uea vari^aci^a po p(ne,r]
60 se razlikovati saao u torn©. Ha osaovu priloga /2»5/3/
aeposredao sledi da vari^acioa dopriaosa /3»1*>/ iaa vr©daost:

(ni, ng, r) pfne,r-?L4'»
fe

Podpuao aaalogaim postupkoa kao u odeljku 2?kod koafiguraci^a
sa popuajeniffi ljuskaaa, ovd© se maoSeajem tislova stacioaasaosti
sa -j7Zf> i pTOgrupisavanjeit claaova /postupak dat u prilogu

dobiJ@:

J

gde

/3.1V

/3.15/

Sumiranje IT se odvi^a po svim popuajeaim ljuskama a £ za
fe>o . Gorn^i koefieijeati A^fe sut u opatem sluca^u, razli-
citl aa razae temove koji odgovara^u istoj koafiguraciji,pa
su i radijalae talasae funkci^e odgovarajue© po^ediaim teimo
vima9 razlicite.

Baanotilmo, sada, u Semu ^e dopriaos nepoptia^ea© {/'
^ledaaeiai za radijalmi talasau fuakciju fiksiraa© popnajeae
l^uske (v"lul9 Iz /3»1V i /3.12/ i5® dasao da sti od iateresa
clanovii

J__
",2/ifcf) /3-16/

od 51aaova koji bi odgovarali popun^eniia l^uskama
fn^J i ,VTj ^e saiao u faktoru ?^Vi^HJ pred sumom, Kako
claa ulazi u izraz za XfaV) « to se u a^aiau i pojavljuje
lika u odaosu aa ^edaaeiau ko^ja odgovara koafiguraci^i popu-
a^eaih l^uski, ^er svaki clan ko^i potic© od (nt) i»a faktor

*(ne).Sif2t+t) • Potenoi^alni claa Y(«"<t*tr) je isti kao i u
slucaju popuajeaia l^nski.
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da kada imamo koafiguraciju sa dve ill
nepopun^enih l^uskit clanovi u israzu za f koji zavis

od dT9 aepopun^ene l^make su oblika Gb^t^'^'j a oni ulaz©
u fimkciju/fw^^* i*unkci^a Yf'«^'") i®a uz clanoTe ko^i potieu
od aepopunjenih l^uski odgovarajucs faktore Zf^l/iMl + l) »

Postoje specioalni slucajevu konfiguraci^a sa E®-
pQjpun^eniJi ljuskaaa aa ko^e iansto opste rasaatrary© dovodi
do znatno pojedaostaTljenili 0©daacina» ?laro5ito jednostaTaa
slucaj imaso kod konfiguraci^a koje so saato^e iz popun^enih
l^uski i povrh njiiit jedns l^uske sa samo jedaim Qlekti?oaom»
f Ma u ruakci^i Y^f/'f/odpada^u svi ciajjovi oblJDca
lako Fokova 4®daa2izia dobija obliks

[N -
t

r - a?/

koefici^enti ma ^ ne sadr2@ iasraae savisne od
to j© ^ednaciaa /3*1?/ stingo linearaa u odoosu na Pfatf) sto
pruia 2aaatnu olaksicu u a«|enom resavaa^u,

lataknimo ovde jedrm vrlo vaimi cinjenicu: naime,
kada postaviso ^©dnacine za radi^alne talasne fuakcije konfi-
guraci^a sa nepopun^enim l^uskama, nacin njihovos i?03avaiya ^e
potpuno isti kao i u sluca^u konfiguracija sa sarao
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(6)

Elelrtpon ko^i u aktu apsoppei^e ppixai enepgiju i ia
osnovnog stanza pped^e a aeko vise, pobud^eno stance, nastair-*
14 a da se kpec© ti polju joaa. sa ppeostalih If-1 ©lektpona. Od-
laskom elektpona ias ppvobitao popunjene l^uske nasta^e "pupa"
i ljuska presta^e da bade popwii^ena, Funfccija stanza pobud^e-
aog elektpona ne zavisi saao od n^egovog opbitnog momenta i pro-
jekcije opbitnog momenta na stalmi osu /l^m. /, vec i od porek-
la pobudjenos elektpona, to (jest, od polo2aja "rupe?1.

Stpogo pazmatpano. atom sa pobudg'enim elektronoa iaa
•ne

se sastoji is popunjenih i bapem
louske. Jedna nepopunjeaa l^uska oe ona ko^a

isgubi elektpoa,a dputga ^e ona sto ppimi pobud^eni el@k-
tpon. Ha osnow opsteg ppikaza datog u odel^ku /3/ o konfigupa-
cioatna sa rtepopun^eidm l^uakama, podpuna talasna funkcija
aog atoma u diakpetnoia pobud^enoia stan^u

*» - ' - -j

iadeksl L9 89 M i Ms oznaeava^u respektivuo^ u-
kupan orbitni moment atoma, alrapan spiaski moment, pro^ekciju

ipnog orbitaog i projekei^u uktipnog spinskog momenta atoma,
x ; Sle^terova detajsiiaanta ko^a se pazlikuo© od one sto

odgovara osaovaom staa^u atoma po tome sto je funkci^a stanza
"pupe* /%• / jsamea^ena talasiMjm funkci^om Ve odredoeaog pobu-
d^enog stanja, Bald©t ̂  * 4i 8« pro^ekcije opbitaog i spia-
skog aK>meata "pop®** a -TO >* 6 f odgovaraguce vpednosti pobudje-
nog elektrona*

Koeficijenti w.m iL,. ^ eu nastali slagan^em sramenata
metodom i odgovara^uci su koef icientima a, b i c

/ vidi /3.2 / upotrebl^eaia u opStem raamatpargu konfignraci-
3& sa nepopmyeaim l^uakawu Sumipaaae u A.I/ se od-rt^a po
laogucim funkeijama stanja IJuske iz koje potice pobwi^eni elek-
tron. To je zbog cina'enice da sva stanja date ljusk» ffiogu biti



na isti nacin pobudjena, pa ni jedno u odnosu na ostala neoa
prioritet.

Kada nam ge zadata konfiguracija pobnd<jenog atoma, mi
na^pre konstraisemo talasun ftmkei^u /4.1/, pa onda is pravi-
la " diagoaalaih. suna " odredino vrednost energise.

Ovakav put odi^edi|i¥aiija funkcija pobudjenih stanza
isuvise komplikoiraii i ne koristi resulfcate Harfcrf. Fokova
simaci^e za osaovmo starg'e sa ko^ima vec raspolaaeisKJ.

da ^e rec o pobud^enon atosm ci^e
dest. funkci^e osnoimog stanza u IlartrL Fokovoj apix>kainacia i
poznajeao.

Za osnoTOo stance atoma llarfcKL-Fokova jedaacina aa pro-
izvol^nu jednocssticaxi funkciju stanza V^(f) ima oblik

Ukoliko u gOKiJu a©dnaciau stavimo j«n, sto bi fizieki
odgovaralo iateiakci^I ©lektsona sa samim sobom, odgovaxajuci
sabirci u pivo^ i drugo^ suM 6© se potrfci. Ha taj naein, svaki
elektron osooviiog stanza atoma je posmatran u polju jesgxka i
preostalih 3-1 elektsoiui*

Ukoliko sapicsiio analoijiMi Pokovu jGcin.a.ciiru ko0a 6s od*
red^ivati fuakcije pobud^eaiii stanza atoma u polju a©2gia i
svih H fiksia?aidli fiiiikei^a osao^n«ig stanza koje su date u H?
aproksimaci^i, ae4© dolasiti do potiran^a clarK>-ya Isao u /^m2/
^er o© sada ^«f^) razliSita od Wli!"3£YrJ osaovnog stanza. Bakl©»
ovde ce pobad^eao stance blti posiiat«mo u polou jesgra i
H ©lektroaa osnovaog stanza.



Kelly 3© izirrsio igraciinavaaja pobud^enih stanja u po»
tenci^alu koji potiee od 4©agj?a i svih II elektrona osooimog sta
nja za6e. Koafiguraeiia osaovnog stanza Be

Fokova jedaaSina /4,2/ fcada se izvrsi iategracî a po
uglovni® pzomeal̂ ivim biva svedena na oblik:

gde je i p i f ipadi^alai deo ftinkci^e pobud^enog stanja,
HF potenci^al II elektxona i poteneijal polja a®zgm.t & -

pobud^enog stanza, Z®. 6» 0 / granica dis!o?etnog i kon-
tiaualnog spektra / ponalanje funkeiije 9/k-t,* / odredjujft b3»4
diski^tniii stanza pri Tr^iiQSti au^ilamog momenta i pri pot©n-
cijalu ?/r/. Ha slid m date fux&cije P/0,Oti/ i P/O tl t^/ u
slucag'u berili^uma.

Kako
ima dve nula iskl jucujuci onu za «,&

OA-l

dve diskretne fuokcije stanza, a
ostale Ie2e u kontiouiranoa apek- „,».
tru. fe dve diskretne foakeij® su
u stvari PfH,̂ ) i P(2>$,¥}
osnovnog stanza, a pobiidaeaia sta~0
n̂ ima odgovara kontinuum« Fuakci-
^a P/Ojlfl'" / iffla ®330tosi rast u "̂'*
celoj oblasti dsfinisanosti i njoj

-0,<

ne odgovara TIJL ^edno disk2?©tno sta**
ktron-f-nem

tpekira

BU pokazala dat ukoliko u pol^u neutral*
nog atosia ima diskretnili nivoa iavan popun^enih stanza, n^Ubov
broj «je mall, fakvi sluea^evi s© ^avlja^u kod atoma ha]ogeaiii
eleaeimta i time s@ kod uJJUi i ob^ainjava nastajanje D^gativ-
nlh ^ona, jer jedan straai elektxon zaposedne neko od till dis-
kretnih stanza.

Sksperiaenti 011 pokasali da pobudjeni atomi imaju dia-
kretne aivoe koji s« 2guaa^avag*u i pri 6 «0 prelaze u kontiuux®,
oledi zaklaucak da potencijal neutralnog atona n© EiOiie biti ko-



riscen sa izracunamti^a pobudjenih stanja atoiaa. "Heatanak" o©-
dnog e£fytir<m& iss osxtovnog stanja dao a© ide^u da se pobudjena sta-
n^a razmatragu u polju ^©ag«i i prsostalih H-l elektrona,
fuakcije stanja su fiksiraae i ppodukt su Hartri - Foko^og
li^enja.

Prra uspesna ppovera ovafcvog prlstupa Mia ^e izvedeaa
izracunavar^eia pobud^eaili stanja seutralnog bepilijuma. Ukoliko
^e pobudjea ^Qd^a elektroa is /2* / ljuske, jednaSine za pobu-
djena stanza Y«^ iaaca oblik:

Ckollko luiesto Ks^j i ¥^(f) u Jedaaciau /4.4/ smenimo
HP osbital© osnovnog stanza i relimo ^e, dobicemo skup artogo-
nalnih staaja ̂ r̂  msdju kô ioa i ¥<*(?) i K,̂  , Heseâ e
"K*̂  jedaaciae s@ poklapa sa reSenJam HP%(̂  za osnovao
stance, dok se %̂  ic /4»4/ raslikuje od WVufrJ * fa raa-
lika ^e mala i pô avljû e s@ aa treeem decimalaom mestu* Kod
berilî uma je bausis ovako dobijenili funkcija pobudjenih. stanza
koriseen za izî cuimvan̂ © korelaeionih efekata po M / Brueek-

- Goldston / teorlji i doM^eni su odlieni rezultati.

DISKH^HA POBUQJCTA Sf AMA EISBOHIKA
/s/

Haaaaatriiao, sada, i sluSajew pobud,Jeaih staoja neutral-
aog atoma kiseonika, Pxedpostavioo da ae pobudjen êdan elektron
iz / 26 / Ijuske, fada ekap aMnaSina ko^e odred̂ û u stanza sa
vrednoicu L *̂ > ima opsti vids ^

,

gde pelac./2»16/

SA Hf P(nt,r] OZ.MAC.AVAMO
Sianja dale <J Hat-trt - Fokovoj
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fako bi strogo trebalo da iagleda jednaciaa sa nedi^a-
goaalni® paraawtriiaa. Pojava nedijagonalnili parametara $® uslov-
Ijena neortogosalaoacu fusikci^a pobud^eoih stanza 1 HF fuckeija
osoomog stanza, $a dva skupa fuakoija su neortogonalna zbog ei~
ajeaice da su to, u stvari, avojstYene funkci^e dvaju raalicitih
operators, K&ko su i^di^agonalai paraiaetri obicno mail, :mdi
roscen^a izraciinavan^a, u pocetku ih izo©<2jaacavamo sa imloia.
ima sluca^eva kada oai nisu sali i n^ihov doprinos s© sustinsfci
odrazava na sir® re^ultate* 0 podesaracgu nedijagonalaih parame-
tara bice reel u odeijku o reiavanjti ^jednaSina aa pobudjena sta-
nja.

U ^©daacini A.5/ B|Rff4/j|P(iv)4p^r) vec pozaate Baztzee*
Pock-oire orbital© osoovnog atan^su Ukoliko se poaocu /4.5/ isra-
cuna P^/j, ona s@ poklapa sa IIP resenjem 2a osnovno stanje, dok
se na isti aacin ispactinata Ff«,cjmalo i^izliku^© od
resenja sa OSQO?IK> stance u HF

tJ prilogu 4. data ,j@ tabela u kojo^ su uporedjene
nosti radi^alnili fuckeija osnovnog stanja izra6unate u HF aprok-
simacijiji vrednosti istih f»nkciiJa?ali izracunate poraocu o
cine /4»5/» Odstupaa^a u vrednostiaa P(te,r} se pojavl^u^u
na treco^ decimali, Medjmtim, odgoTarajuce vrednosti
se znaga^ni^e raslikuju* Eaaigija Icoja se dobi^'e resavanjem

5/ isnosis

U m - 21,726 at.^ed. / 1 at.jed*« 27,21 8V /

Vrednost ko^u da^e HF metod fr

- 20,669

ovu ra^likm aaalisira^uci konkretae jedaaei-
ne. U opati oblik A.5/ ssameaimo Pf-wo^j sa PY««fJ • !»rim. gox»
ukazuje da Q-TU radi^aljsa funkci^u treba imslikoyati od HF Pfib.rJ
ko^a takod^© figuarf.se u ^ednaciai,ali bez prim-a. laa^uei to u
vidu, dobi^amos ^ «,

\s
.0

f -f pY^

'̂ , ̂  ̂  (r;t")Pfo, '* P



' *
Ako na osaovu opSteg izraza za Fokove aedaaciao /2.40/

aapiSeao jednacimi sa H'Vj.oaa ce imati oblik:

- &,.
oo

^

Vidi se da u jednaSini /4»6/ potenci^al aadrai dvostra-
ku direktmt interakeiju / dacugi sabirak / i jednu inte^tkciju
iziaene / treci sabis?ak / sa. uirrstenim HF F/H^ stan^eia, zatim ^®-
dx»i direktnu intei^icciju sa HP Pf*4,i rJ stan^em kao i intex^akcije
sa HP Pfoi*) i

& <rriLG bliska divektnoj interakeiji Wulr'Ju.(rttyp'fo,r)
pa ill mozemo potreti u ^edaacini

Kada nakoa te opask© upoi?edimo ^ednacioe /4«S/ i /4-«7/?
vidiiao da 03^ ima^tt odgO¥axao^c« claaove istog reda veliciae
/ cak vrlo pribliaadLh vradnosti /, osim ato u ^ednaciiii
zistira dvostruki claa direktn© interakci^e sa
negativni claa izmene sa Pftvrj star^em za razliku od j
/4:6/ u kojoj je prri claa ^edaostruk a drugog n©ma» Ho, kako
^e 51an dlrekt,ae interakeije mnogo ¥©6i od clana issinens, to
ukupan potenci^al u A«7/ possitiimi^i, pa 30 i vrednost HP

Za sluca^J /» lf radi^aliia jodnacina pobud^eaila stanza
sledeeeg oblika:

oo

_ 1 tc/f'-Pfii,r'}pfwlr')UtMPf2ilrJ +

S0

cu o-r@ jadnacin© ractmaiao starga u polju aeutral-
aog kiseoalka towae $e pobudjen a©daa / */> / ©l©ktron.
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cesto 4© po£©14a0 iaraetmavati pobudjena stanza kiseo-
nikovog atoiaa aa I > 1 u Haxtri - Fokovom pol^u osaovnog stasja
iz koga ;fe udal^sn / pobrndjea / ^edaa /2f/ elektroa, Za talnra
stanja je odredaivanae ko@ficienata <J*. i /34 neato komplUcova-

Za/« 2 ̂ednaclaa za radî alne funkcije pobud̂ enUi sta-
ima obliks

t«,f ')UoM P(W)- -^fflr'PfiW'lPfarMr.rjPfar)

i-

°

3, Pfw/jsu odr0do*©ae is;

A.9/

•/-

-f

5,fj- 0,L dr'PkhrjPfaS'lUJr'f'JPfrPrf = £*
vo

Prlmena oirih 5@&na5ina dovela je do reieu^a koja se
dobro saglasava^u sa ©ksperimentalaim rezultatiraa» Jednaciiia
A.5/ relena po P(n,r) daa'e ressultat© ko^i cak pokazu^u izvanred-
no slaganj© sa aaaliticklm 3?ea@3Q^ffio Ilarfepee - Fock-^vih o®^*-
5ina ko^e sta za ova^ sluSaJ izireli Bagus i Hothiaaa. Heseaja su
se razlikovala u eiframa na SetTrfeom decimaliu>m mestru.

U ovo-m ode.t/ku jednacint. ze>
prek,o

pojectint'Ji
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/Odeljak 5/ *-

HAHERSB-TOOK-OVIH JSMACETA

odbsah da prooedura resavaa^a Foek-ovih ^edaaex-
na u principu ima istti fomu, bez obzxra da li su Foek-ove 4®&~
nacine napisane za koofigtiracldu osnovnog stanza ill diakretiKJg
pobud^enog staaja. Saslike a@ Javljaju u ousierickim fe0efiej«ni-

ko^i savis® od koffitiguraeije* kao i u pojavi n@di
parametajrai t^t^'t u slucaju pobuddenih stanja.

3ve t© razlike su takv® da diferericioalne o'ednacine ko^Q treba
reaiti zadrsavagu isti oblik. Okoliko u diferencijalnoj o@<iaaci-
ni za pobudaeao stance;

cf

uvedemo koacizne oznake

tako da dobi^emos

Pri a?@sa¥an4^ ovih jedaaciaa koristimo se muaerickiB m@~
todaiia ko^e su pogodue za i%ad sa autosiatskim elektroiiskiia racn-
narima. Jasno 4© da nunericke aetode da^ju pribliaaa resenga, lie-
djutia, kako i sasi Ilartre« » ^KSk~OT saetod r^ da^e tacan opis
siatema, nema smisla ni inslatirati na egaaktnom resavanju Foclc-
oviii jednacina.

Iz fizicke prizod« radl^alaili talasnih fuokcioa
da morsgu sadovoljavati slede6@ graaicne uslove:

jasno

l^spoaeaei^alao opadaaj© fuakciije P /^,r / kad
daje za pravo da s« pri aum@Eldkom reSavan^u uzrae u
samo konacan interval a^en© prfewn** Pj^ikticno, sve bit no
se dogadja sa funkci^twi P /mt,r / dogadja se u interralu

to



/r od 0 do nekoliko desstiaa -TO / gde Bohjp-ov radi^us /.

Bitna kavaktevlBtika ko^fa odlikuje resavanje fock-ove
jednacine za pobudjeno stanje od odgovara^uee jednacine za os-
novno stance sastoji se u sledeceras aa osnovao stance 3© potreb-
no resit i sistaa od oaoliko ^jedaaoina koliko l^msaka ima data
konfi&uraeija. Regavan,!© tace iterativaim metodoa. ft?©dp0stav*
se poSetni oblici svih fuokeija i aaiaerw u izraze za Y(*i£,r)
i Xfo^r} i rese s© jedaacine. Iloiradobi^ene funkci^e se poao-
vo uvrste kao pocetne i sv© tece ispocetka. Iteraeija tra^Je
STe dok " neusaglasenost ",to jest imslika posledajeg i n^eiau
predhodeceg reeenja o@ bud® manja od zadatog malog

Pri odreda'ivan^^ fu»kei^@ diskretnos pobudjenog stanja
ne resavamo sistem, vec saiao gednu diferencijalrm
u izraae Yfatir) i. Xfat,?) zasa»n^n^9mo vec iajracut^ite
osnovnog stanja, i za. vrern® isracunavan^a seiatraao iii fiksira-
niffi. Odsustnrom saraousaglaiavaaja pieces izracunavan^a
pobudjenog stanja «je znatao ubrssan*

Prva poteskoca koju treba otkloniti pri
nacine /5«3/ 4® siaa^ularitet za t~«O» Uvodeci smemi

/5.V
otklan^ja^o ovu ametaju i za <y-*Q zaolemo uzimati skvidistaatii®
korake po j° a da se n© dosega© do mule. Pokaziao da

se ponasa kao -r pa s@ P /mt,f / poaasa kao P /^^/^>
P /n^r /^/r^1 . Bxugia reSiaa P fni,? /^Q! ekspoaenei-
^alno opada, />-»-««

Da bi nakon
uvodirao novu

/5»4/ Jediia5ina /5.3/ sacuvala fozcru,

ifj ~ ]/4£tTpfatir) 5 r - r f f )

dmenoia P / / u A5»3/

/5.6/
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4

gde

fux&oija
ri» sastoji u resavanju sistema simultanih diferoncijalnih jed
naciaa /2.29/ i /2.30/ koje posle smene pyomenlaivih /5«V
tagu:

(ar+&}

/K Q/

Ba Msmo resili dobi^eni sistem jednacinat 2ameniiao
beskonacan interiral proisenef , konacnim S.-^f^-SV
Ussima se da a©^
mule:

"1 i£«" 10" /TO » Eoefieioent a se odredi iz for-

60To a

Kako
molemo staviti da

opada zuatao brie

i> da^ige stran®

Ukoliko s© eel a oblast proaene j3 podeli na konacan
^ednakih iatervala duals© £,crada ce medju irrednostima tra

senib. funkciaa i njihovih. prvih isvoda u trlma siisedaim tacka-
ma vredeti sledece relacije:

5 %.v»

.
.OTI = l/w-M

Pidmeno® ovili nuaerickih obrazaca na

/5.10/

/5.8/



pri
Iz, ovih izraza odredjû u 30 £*Yn/, »'*/-?/«

Also zadamo izvesmi vrednost parametjm S-n^^e, lako do-
bijaao funkci^u F*/^^f 7 i Q*/^il* /• U prvo^ iteraci^i izras
^ /nt,f / n@ sadrai 2aad^asonaliiS parametre ^er» radi ^ednos-
tavnosti, uzimaoo da su xmle. U sledecim iteracijama ti paraae-
tri as odred^uju is integrala w prekxivanja " i UVTSCU;|U ss u
Q* / nt,? /.

-73 KXS-OITS JSIHACIIfS KEKDOM 1IU

Sada pristupimo r«Iavaa^ difereaciaalae jednaoii^ dru-
gog reda /5»S/» ?rlo pogodaa za re§avanje ovog tipa diferenci-

(9)jalnih ^ednaciaa ^t metod 3umeroira» Izvodjen^e ko^e ^e dato u
prilogu /5»I/ dovodi do priMiine forstuls.

10 f " + f " l
Ti Tt*J 75.137

Grreska kô a se ciai primenom metoda ITimexova j@ mala
velicina cî i ̂ e red / X1* /. Primenaena na jednaeim /5*6/ rela-

75.157 daja* /Prilog 5.27
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gde

/5.15/

Sako funkci^a 1/nt,f / predstavlja potenei^alni clan,
preciznije, odgovara raslici B - ? /-^/7to oaa u dveiaa taekaiaa
menja zaak. Ovo postage razmml.)!^^© kada se vidi kvalitativni
grafiks

Tack© u ko^ima
51an aienja znak su^i, i A . Saiso fjde
O'e V*/ne,?/< 0 Jednacina /5.6/ ima
0tabilno r©s0n:|e« Sa slike ^0 ^asno
da ^e to interval [£-,'&] . U in-
tervalu [?- ; £ ] resenge 4@daaciae
/I «6/ ekspoaenciij alno rast© , u [?, ; f» ]
ima oseilatoran oblik i u

opsda.

obesbedila stabilaost i-esenoa , izracimavatiiJe
u gora^im iatertralima vzii s© na razae naei-

[f-;f,l me nalazi metodom
/5*14/» Helca ^e interval [

na Hi jednakiH delova duiline ^ pa Je & = £**'* ; i- *a, • •• A/,
Koristeci pocetai uslov f(n£,?.]^Q , u ^edaaciai /5»lV ^e
mog^ice eliminisati a®di»i od tri aeposnate velicia© i taj postu-

se indukti^no uopstava i do¥odi do relaoi^et

Da bi
funkci,Je
no. Re
prim©nom na

Mt+i

Mi-,
/5.17/

?elicii20 ¥ / t , i+i / i
na oenovu r^ureataUi fossiala uz pocetne uslove?



Ho izracunaTan^e tece s^e do tack® Pf . Ako je poznata vrednost
fuakci^e f-fot,?^, na osno¥u ^ednaoiae /5«17/ raogu se odrediti
sv© vrednosti {('*&ifl u [f-'iP,! iduci s desna u le^o. Bosto
se talasaa funkci^a ito2e tKJKiirati, labor /W,#j ZK>2© Mti
izvoloan i aajcesce 3© lusiaa jadinica*

U oblasti ff,;^] jadnaSiaa /5.6/ ima stabilno
nje. Stabilnost resen^a s© ogleda u tome sto gr^te* oscilatoz1-

dela fui&ci^© nema^u i8ti,V9c suprotni aoak,pa se u
ae nagoiailava«i^» v«6 se potiru. Hetod tfuaiciova

u ovoo oblasti resen^a:

ff
•r-i + i

Resenja u oblasti If,; &J oaaacairaceiao sa r

U intervalu $« p*2, 5V ] reseaje se opet nalazi metodom
n progonki n. Alif kako s« graaiSai uslov ovde javl^a aa
granici, * progoaka M ide obi-rattim poretkoa / vrednosti
se odredjuju u siaeru raScen^a

gde su:

pri nsloviaa,

U(N-t,N)=O

/5.19/

u

Seseaja u ovoj oblooti oeao oanaeSavati oa
Dobi^eao celovito res@a^@ Fokove Jsdnaciae raora isati broj railct
ko^i de jednak / f ^ - t - <J / da bi se fuakcija /-/ wl,f / sogia nor-
mirati. Ta^ zahtev se ostiiaru^e podesavandem paraoetra L^t^l *



Posto £««,«« nlaci u saatav claaa F*(*t,$) , sle&i da, ulcoliko J
ovaj 51as vefii po apsolutnoj vr0clnosti» funkeija fobf) M
j© menja* fo uslovljava i spori ju ptoacrnu dnigog icvoda pa j®
brojf nula am istom iatervalu rsanji* Zato, kada ite«ici4a da re
aeaje koj* Ima idSe nula od saliteTaniii f^-£-0 f £*,e,«it tr®ba po
modulu tiv©cati, I obxatno» ako ih i®a aan^e, t3*eba ga

Hoiri. sahtev koji treba da ispuni paz«aetar
da obezbedi d0roli|iio glatko spajajo^© grana /V/SVi
tacki & * Dal^e utaaa^ava'iae u torn smislu irrsi s® na
zaaka razlik©

C* vt&,'n £• — Cn,&

odgovara

Telicina
e ima

- 0

funkci.ja od
sledeci

Indeksi us apailon /£/ ozaacavju da re-sen̂ e Pf^e,?) iaa tolife)
korena* Vidi se da sa paran broj korena ¥red,I sl@d@G@ aakl̂ mci-
vaxy@» Ukoliko $t%<0 , trelja povecati E^e.^e a ako 4® 2»>o?
smanjiti. 2a resen̂ a sa nspamim broken ko3?ena ^rredi obiauto re-

» SYS t© uslov© koneizno israiava fonaula:

4© komstaata .koja odredjuje velicinu " koraka "
.n* J J® zaak v*li5ine• &JL¥<y4& t^l<^*ve/n& J sJ«P J^&i-iawa, » ^JWJ«\/JUA*W »» i^-*n*,-r-«' / || £^

funicci^a. Ilada j& korea 1! urailjea %
on se dal^e moa© utaSnjairati sledeeim i

(wtl)



'"(~1 frrt.

lada ra&lika. dir® uzastopne vrednosti £«.(,** i £*t«,*,£ poatao®
dovol^ao mala, man^a od unapred odabraaog malog 'bro4at 2iiaei
da 4© ualovla®1^3- taeaast postignuta i da treba prestati sa utaS-

.•</e do tog «!is@c,ta rsSavaaj© a® bilo aaalogao resava-
joe aa 0sao¥i3^ stanje, ^er su parametia S^^^'t i^4©d-

sa nuloa* Jedtaa razlika 4© §to smo ovde funkci^e OSHOT-
aog stanza dz-sali fi'-calraaiis, Sada treba odrediti neciijagonalas
par«aetre« t , B postupku ceao vx^dnost ^e,>»e odr£avati

integralioa "
paimiaetara su pi»porcioaalas

/5.2V

gde 4t 'ttrJ filcsiraaa fnakei^a osnovnog staiaja, a
cija diskretnog p-olradaaiiog stanza,, G je brojni parametar uveden
sa ubi^aaae feMftfl^pM^MNN OinOco od«>ddeai parametrl se trrrete
u jsduaclna /5»6/ u izraz (SFfaiP) . Oada se a®daaciaa ro51
ta$no$£tt 6>m koifa je jsdaakm smsi iategraia H

Ako se pri no^oa pjibliienju snaa iategmla " pr@kri'waQ4a tt po»
kaze veca od sadanog toz^^a £. , to paiwietre
ao za iznos noTi-h vrednosti int@grala " prekriiraaja

'*"'/

i racun s@ poaavl^a Isnova sa tacaoaeu jednakom so^o^ suiai in-
t«grala " prekri¥a,t^a "» Kada &~ postan® aan^e od £ t utaca^a-

eg
va se -rredaost <^>«.^ i preracuaava^a, fuakci^a- staaja do tog acmaa-
ta lead su&a ^w i nonsaglalenosti ^ aa izimSimatu
stanza n© postane nanja

Da bia&o dobi^'eue fuiilccije normirali, koristimo se nekom
od autmerickihi ostod* iategiwsije. Vrlo dobre r^zultat© <ia^@ aprok-
simaci^a fui&:ci^@ parabolaiia ko^e su odred^ene sa po tri usastop-
n© tacke* fo je posaata Simpsoa0Ta foiamla*

Ako oblast int@gracid© [^ib] podelimo aa paj«a
f2mj ^ednakih interrala la., tada SimpsoaoTa formula za Integra-

iaa vidi



f 8

su diskretne
c odred^Jene, to n^ihova saema u /5»2?/ daj©

integrals*

/5«27/

traaeaog



KXffiAMA

Praktlcno iaraSuaavaa^e fuakcija diskrataiii pobttdjeaili
efcaaja se ia¥odi aa automat skim elektroasfci® raSimarima* .Pro-
gram u maogome podseda na oaaj &a i^raettnairaaj® i^uokcija os-
novttog staa^ sdi i®a i bitne nove kar-akteristike ko^e su
aagiasene u islaganjtt o mimerickoo postupku i«esav;:maa /Od©~

5/* Program resava jednaSiim oblika

Globalaa pregled. prograaa Je dat aa iemi

deo progrjf«aa u kome ss ¥rsi: dekl^arisanje promen-
koje 'ueestvuju u procesu racuaaa^a, isda^u so

aaredbe BE ajihovo aapisi-yan^e i oSitaVbinje, U Gimm
dalu se odredju^ju i grantee promeae fuakci^e /r i r /.

ocetnu Ti^daost fu.Efeci^e pobwl^enos stanja dok
je N-l elektrona osnoYaog stiiaja ne aadaj@ J©r

su one vec poznat'e i fiksiriiae j u poti^baom moaen-
tu biti uzete sa raagnetaa trcike gde se "pasta11* Ovdde
se» t"*od4e zada i poSetna vredaost onertjije p
nog stands a.

7 A 1 Fredstairlja prooeduru prelasa aa r aa now
kao i izracunavarya koeflcijeatDili fuiikci^a ko^e se

n Pokovo^

¥roi israSunaTanje poteacijalmog clana

0 H Je deo ko^i sluai sa izracunaTaaJe Slana izaeae*

Poe©v od FEL pa do kra^a programa svi proceai se
ju kao KBIH, sto anaci, glavni deo



R1..I e© sasto^i IE Yise celovitili procedura Ico^e su B
u podblokove oanacene sa D11.-.J us kojfe ide odgovara^juci xodex*

i ..i vece jaaaoc© mi smo te podblokove osnacili pxwpM^arad*1

cima u kojiiaa ^e kratko naznacen proces ko^i se tm odvi^ja*

bi smo ^j.asno naglasill cinTeaicu da 30 fimkci^e H-l
elektrona osnovnog stimja korista u ovom programu kao posnate,
osaacili SQO strelicoa r]giliovo dovodjenje a I FUu»

.; x ...... ,. kojim smo zw^o^agaXi o® pis an algol 4®2i
i saoinjon j-a u institutu R.f. MO(j)$E n Lea^iagradu*

ilastraeije aavodimo grafioke prikaze zxekih funkci-
$•:. obudjeiiiii si \ atoma argoaa i aeoaa, li'avedene su i vred-
mosti energise odgovara^uce tin pobuioeaini st:.^!;,a. iieaultati
su dobijoni u vec spomaautom Instltutu u Lejr|ia(::
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Bodafeak /l.i/

Ba bi se olaksao proees svod̂ eâ a integrala /2«4/f
/2*5/ i/2«6/ na 3ednostavni;Je oblike, uvodi se koaeissao ofeele-

gde kotficî ent @ sledeca svojstvas

. - ,n su proizvol^ni clanovi skupa
£ =o, ako aedju iadeksima posts je "bar dva
«=•*<! , ako su svi ixtdeksi raaliciti i

lf 2, ••••$
pamm per-

iatili
tJkoliko se u ,o©ko® iarazu ill proizvodu iaraza sre6e
aaki od iiidetea - - - f t po torn iadeksu treba isveeti
za sve vTOdaoeti od 1* do p. fako ^ef na primer » : cQe< = /a « Ha
osaovu islozsae konvencî e nia@ teiko uvideti da /!«/ stvamo
predstaTî a Slê tero-rci determinantu /2.1/. Ako je /^=oC , oMa
4© if̂ /s *-•••• ̂ r nesavisno od "vrednosti preostalib. iadeksa. Isto
ce valiti i u slucuju /2'^^ tako da imamoi

K -

Fiksirajsio, sadaf iadekse ̂  ±fi tako da
&»»..jr«o saa® mkoliko aiz brojeva / ...... ̂r

s-6 dobiju kada se is niza ^e* • • f°
aula ako ^© o<;'=oc i

Odati© aeposredao sledis

ako
ill

oi^A » Jada
parsiatacija brojeira

1

alco nisu ispuâ eai

ill

Ukoliko <je ^- **- i ft'-ft 1 <*• , skupovi
j@4saki» 1'ako ce proizvod £*A*--n -£.
^jedaakito. *1 sa on© skupoire ^ ^

su
x-^-'n biti suaa eabiraka
kô i sn perMitaeije /'/'•"£̂



brojeva 1,2 ...«.p isklducivsi °6 i /> t i jednakih nali
drug® akupove* 3roj sabiraka rsvnih •*•! ;fe /'f

Ha osnGira toga je:
• • • • * ' =• =-z! 2 A A'*.* i

& drug© strane
= O

osia
ill ssa

/3'=/3

Ukoiiko je pa

iu

0-0 -

Ha osnovu sirega dobi^amo:

Ins /4/ 4® lak© dobiti posebae

- - - S i - ( p - *J !

restiltato sa

forai

Iskoristiao

a/

Koristimo tomutativnosts

iategrala

4s

/6/

t /2.5/

se iavodi po 8¥iai vrednostima iadexa <^</5, • - - - ^
', • •• • -5f Jer su svi ponoTl^eni. Rassaotrirao sada Integral
nezavlsno .promenljivija ^,^, ..... I/, »?a6mo integrisati

predpostairk® o ortonorrairanosti
dobijamos



^ jo!

• St

b/ is integrala

Posaatraj&o najpre oblik jednog sabirka, na primer Slaaa
j « 1, fada irnaaos

= - l ^ - - ^ ^

Uvedino oznaku s f = ~ z l + 7T/ ̂  ̂  ̂
se index cL poaa-rl^a7to po iij©siu treba
Ha taj aacia dobili x

pa

late imamo p sabipaka gorajeg oblikat nalazimo:

c/ iJ integral a /2»6/
integral /̂  ZZ

na primer olana sa i « 1 i
polazeci
* 2

od

gde sao tiveli slcraceas oznaket

No kako u podpunoa jLsracu
sabiraia oblife J(j) -jr.(j)clz 1 to ceso dobiti:

se
par uaimaao

izvodi po svim paro¥ima (^ift)r a p<jsto svaki
f to izostavljamo •£ ispred gomje



5?akot na kra^u, issraa'aa £' postage:

Bodatak /1.2/

osnoTO /I*?/ î .15/ neposredno iiaamo:

L*-iJ%P(«tA)¥(^^
$e city element sfeme povrsine

Oadaf dalj@f iiiamos

i na osaow iwarmiranosti sfernlh

JWs ^

Qit ft
,^^o O

U,

U"""* ' I* ™/>) k (n*t*t

/2/

/3/

Dodatak /2.$/

izraza /2.12/ ssa

Integrally HK> sveli na I(nt) , a kako sti aa dati f1^) sri
4©dnaki, to ee doprinos sod calog slo^a (nl) prvoj suiai bit!
jednak proiavodu is bro^a stanza ko^a odgovarg^u torn
<i(nt) , i samog I^^j » konstantnog aa t...^ isloa. Tsikiro

ii aa sve slo^eve pa imamo:



Meposrsdmo iss izraaa ma. /a*. sledi da je 2 a bilo koji par JTun-
kei^a (<<,/*) a0*» 1* Za bilo koji sloj fn«) ko^i s© sasto^ji is
2(^j stanza postoji i2.&) &(*()•-$ na£ina kOMbiaovanja ftankeija
stanza u parove koji doirode do integrals f0(nt,ni] a ma siraki
od njih je koefici^fest ^edinica /a0* I/ Ma ta^ nacin se
da j« doprf,a©s ^Q&aog slo^a (^^j preko iategrala Fo(n£f'nf]

Ukupan doprimjs ©d sirili slojeva

Aaalogno, za par slojeva ^n^/ i «'4£(n
su jedimce a kako postoji %

biimei^a talasniii funkeija ta dva sloja,
za E1

koefici^sati us AK
k%ft#i'l razaili kom*

dopiloos israau

c@ za sve slo^eve biti

ssa
@© da n slucajju popuajenih
ispun^avaju sledeci uslov

= 0

koeficijeati

/v
Za proizvoljao /w^ f gde s© sumiran^je izTodi po svi® aogucia

odgoTaraju datom //» . 'Hakav zakljucak *raai ga bilo ko^@
odgovara datom A » Dakle, smaa koeficiijenata ko^i s©
ta iste integral© oblika Fifat^V] za k>o » jedaaka

Bali. Odatte proizilazi da integrali oblika Fkfat,*'?)
daju nikakav dopriaos iarazu za £' • Ostajn saao integrali obli
ka Ftfnt.me) ko^i poticu od po^edizdh slo^STa ^y . 2a dato

(fit] su sTi F*.(nt,nt) 4©dnaki,pa mogerao sabrati ST© 4*^
se tu Javl^a^u i formirati no¥w konstantni -A^fc kao

sbir« Ma ta^ oaSia dobijamo da 5© doprinos integrala
>o izrazti aa £1



s© tic© doprinosa iategrala
ili onlm za. Fi-faZ,*!'?) n

',49't'J, tu aaaa
t te 3@ jsjitiQT dopriaoas

/€/

suna svifc
koaacaof iaamos

, *'*»') 2a date (*£/,(»'*') i k« I'adaf

(n£/,fe

Oodatak A* V

/maoMaio sa
3>o r/

pa difereaci-

*-

vi: rj
/

OO

V

se

.v't'.r) = 2k(net»'t'frJ+ f (f
•^=^

sa /r~ i difereneiranj® po

po i smenom iz / ' • / j ,

/

Dil'ereaeiraj.ao jedaacinu po a?
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sraenlmo
iz (z)
sistesi d

iz jednacine (l) a onda ©liminiie»o
rosle till siaena i sred îvan^a dobige se sl@d@ci

po

"rl / 3 /

Bodatak /2«5/

/2.24/ za

a/

varigacijja integrala ko^i ulas© u saetav
»

^ 2U

12 izrasa se dobija parcljalno*
i^ai relaeije

.U-4j£!?-n d\i
= * U pod

uslovima datia aa slici, sledi|

Ute)

osnoTO

Jf* ̂, *
no, kako ne zavisi od

00

e/ u slucâ u f*tf|=fn7'j imamoj SP
Jjr̂ ŷ̂ jd/̂ .̂

Ko, is definiciae //.2

a iat@grala usloTljava i j@dmakost naiiiô



u posledaju jednakost staviao Jv't'J = foe] dobijeaot

Is *

sl PW,r) f & (nl ,»'£',

la se svi ovi rezultati iiaaju u vidu, izrua za parci^alim
energise poprimi vids

*i&r) i P(nt,r) **(*'*', *'i',

Uvedioa poaocxm

Ocxiatak /2.6/

t^CS 1*#*irjlll*"|*1rf3l'**|S llV'l'lf'V^VI I"! *f £%/! yiTft i '̂1? fS£3 / O l^T\jc^, d, -A, »•*r35ji v 'w iA c* ••? W**.\ V <JU«iJ> *i TMT %i4' * A Cjft.\ A i* IBOBL / C«i ^^f^ff

A/

tada

i /2.40/ prelasi u

gde

Oodaiao li obema stranama ^Jednacine (&) izraz
i isfcoristimo relaci^u /2»41/ dobijamo:

A/



Bodatak /2,?/

emo ^edaaciaa za radi^alne talasae fuakci^e
u oblilcu

*?

^
J O <*t'^*li

pnm ^eciaaeiffli sa - P(fnii,y) a drugu sa P(vit,r) ,
bereiao ±h i iat@gri£}©mo po r od nula do co « la levoj at rani
siri claaovi ko^i sadrae koefioi^ente ^-n^^e skrate se| aa
strand pi^mealjive r i s moaemo

0 oo

^-ltM

*,

prvi integral sa desne str-»nes
e,r,i) i'lc'fattW) sadrze siimu odredjenu formulcoi

u raalici
oslm

skrate se S¥i claasvi te sum©
* i SlanoTa mo. I' =• t i

Oada si e<ii»

ti ¥ d u

., kako is defiaieije koefieijonata sledi:

podiategralni iaraa prvog integrals s... -.,.ojae stratae ti ( l )
iiala* Iz Qrt®nDralraiiQ3ti fimkci^a P(ne,r) i preostala dTa inte

sa desne straae su nule. Odatle eledi da sa s^ako
Jedaaciae /2.40/ u koae su Pfatir) i P(nd,r)

^l = L-n^v't - 0

ZA
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U raamatraaom primeru naJTeca HL4® 2t sto ssaaSi da nema tamo-*
va sa L > 2. laacefda trakav texm posto^i, on bi morao sadrlavati
bap *j©dna stance sa BL> 2. Dal«j0, Tidiiao da ga EL * 2 aema d@t®r>~
minaats aa Ks> 0. Odatle sledi da vredaosti L * 2 od^ovara 3 * 0»
Na taj nacin zakl^ucu^emo da $•*• ^edan od termo^a koji odgo-s^ra-

datoj konfiguraci^i, Pri torn®, determinant a ko^Jo^ odgovara
» 2 i H s = 0 daje pribliiim talasmi ftnikcii|u 4®^®S ®& staaja

toga terma. Ostalim sbaajima /n^ib 4/ odsov.ar.-i^u Hs= 0 i
ti¥ao liL= It 0» 1» 2» Talasae funkei^e ovili st,snoa i ne
biti po^adinaSne determiaante /ovts se odnosi na stanza koja se
po^avljuju i u drugiia teiaoviaa/. Isfco tako sa pzlloaeae tabele
vidimo da nema staaja u kome bi istoirreaeno "bilo H L >1 i Ms> 1«
Zaaci, egslstira term sa K » 1 i S » 1 a to 5e 3^:* '^:id t^asi ima
ukupno de^et stanza ko^fima odgovaraju HL=ltO i l l ori svakoj od
ovlh vredaosti Hs* 1,0 i I. Preostaje nam 30! Jedaa detsrminaata
sa HL* 0 i Ks» 0» Ona pripada jedaoa medegeaerisanom stian^u terma

L . Kcmacno, aakl^cu^emo da konfiguracidi C^^1) odgoirara^u tri
texma la 3P i £S«

Bodatak

r >_

Sbog ortonofmiranosti ima®os

pa

lirsiitoki karakter operatora H dozvol^ava:

/ 1 /
gde ^e *»**™m za a » 1,2,3 i n « 1,2,3
¥arirajmo / 4 / respektivuo po a, b i c

se aa
*• O



da bi OTO ?oizvoljno 4 a » mora biti ostvareno:

>c = O / ay
Ha slican naein se aa preostale dv@ ¥mrijaeijs dobije:

- o

J6DNOSTAVNO

RADI3ALN6

0,01

0,08

0,10

0,1Z

0,11

0,16

0,10

0,2 f

0,30

0,39*79

4,83151.

2,0(336

1,69319

1,11 n't

1,1 f 16*t

1.3S063

1,01

UIS&ONIU

1,15560

1,83 33 G

1, 60110

wn
\, IS OSS

1,016*0

0,11*64

OODATAK. /it. I/

(TAB£IA LJZCTA PO
ft)

P(<i4,r) - VR.QDN05TI R.ACUNAT6 U POijit (id-l) OSTALift

- vReouosTi RACUUAT£ HAHTRI-FOHOVIM MercooM ZA

- HAKTZI- FOKOVO

AfJAilTICKi 0£> &ABUS-Q. t ROOTHAAN-a.



Dodakak /5.1/

relaei^Je Huaerova za r
blika y = fite) y + 2

difareseijalnila

X; =

osnovu fa JPorarule @:

gorajili relaci^a dobi^amos

. posle4n^u relaci^u po

siaeuimo *•

reda po t aanemajdmo bide:

Dodatak
I-rimeaimo obrazac Muaerova na



J O ' '



PROGRAMA ZA RACUNANJE FUNUCIJA DlSURtTNIH POBUOENIH STANJA

COMMON

ZERO

VAK

PTL

-»•

pope LA ouLAsr/
MA iwreRVAte J,j? i ffl p

ZMAK.U CLANA PTL.t- E-RB

OPHG6IVAME HOEMCIJGNATA U I V

U I 2A Dld&K.TtJU , PROGONK.U"

U o&LASTi E

NZTODOH HUHGK.OVA I

V.AW3C A/iy{A

ne i SR03 HULA - J

[DA

RACUNAN36 U i V u OBiAST/ Jg

( DA L
WA 6 i OfltASr/ J i f f ?

IDA
U O&LASTI H i III

(O&RATNA fP

IZRACUNAVANje NORHC

OD/ieBIVANK NCDIJA60NALN/H

"'e <

DOVOB6N7E
OSNOVfJOG STAU3A SA

RAKG

6LATKO SPA7A-

HA6N£TNU TKAK.U
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