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Az atom torténete

Daltontél Schrodingerig




19, szazad

1805, John Dalton

1869, Mengyelejev

1897, Thomson
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« 20. szazad

1905, Lénard Fulép 1911, Rutherford 1913, Bohr




1925, Schrodinger

- Atomok a
hullammechanikaban

i z
T_,/'y @ -~ T o
>R ARSI
NG S @ W
S SN AN P
Sl J AN T \é/’y < " )/'y
/\" /iﬁ\ /(b\/T A 3 /-],%\'\
fs f, f_1x 2




 Klasszikus
palyaszamitason alapuld
atomfizikai modszerek




« Atomi szorasi folyamat
hataskeresztmetszetének
kisérleti meghatarozasa

1912, Thomson [ |
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* A klasszikus palyaszamitas
uttoroi az atomfizikaban

1936, Hirschfelder

A 20-as évek végétdl H, +H

a klasszikus H + Cl
médszerek hattérbe < e
$zorulnak reakciot vizsgalt

klasszikus fizikai
palya szamitassal



* A klasszikus palyaszamitas
uttoroi az atomfizikaban

Nehézségek a * A klasszikus palyaszamitas
rugalmatlan atomi reneszansza a 60-as
Utkozések kvantumos évektol

targyalasban > - Monte-Carlo médszerek
Gryzinsky és Burgess « Kémiai reakcidk

elméleti munkaja hataskeresztmetszetének
(1963) sikeres meghatarozasa
Szamitogépek

elterjedése




* A klasszikus palyaju

Monte-Carlo modszer (CTMC)

1) A kvantumrendszert egy
klasszikus makroszkopikus
modellel reprezentaljuk.

2) Nagyszamu egyedi palya
meghatarozasaval statisztikai
modon szamitjuk ki a
folyamatok jellemzd
paramétereit.

3) Az egyedi palyakat
véletlenszerlien megvalasztott
kezdofeltételekbdl inditjuk.
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- Abrines és Percival hidrogén
modellje (1966)

« Kuilon meghatarozta a mag és
az elektron palyajat is.

Az elektron a Coulomb-erd6
hatasara Kepler-palyan kering
az atommag korul. _

05 -

* A hidrogén atomot sikbeli
elliptikus Kepler-palyak
sokasagaval reprezentaltak




* Abrines és Percival szamitasa
Hidrogén + proton Utkdzés

Kezdofeltételek alkalmazasa
Kepler-palya bedllitasa, I0vedék elhelyezése

Integralas
Amig a I6vedék-mag tavolsag el nem ér egy hatart

A végbement folyamat azonositasa
A relativ parpotencialok kiszamitasaval
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- Abrines és Percival eredmeénye

Ugy vélték, hogy a
korrespondencia-elvnek
megfelelden klasszikus
modelljik csak a jelentésen
gerjesztett atomallapotokat
fogja helyesen jellemezni.

{1 =

Kiderult, hogy moédszerik
meglepd pontossaggal irja le
az alapallapoti atomotisa v ~
v_sebességtartomanyban.

Az eredmény lenduletet adott a
CTMC modszerek fejlodésének,
a kovetkezd évtizedekben
szamos kutato ért el sikereket
ezen a teruleten.

1977-ben Olson és Salop
hidrogénnel és teljesen ionizalt
|ovedékekkel végzett
szamitdsokat a Kr**° ionig
bezarélag, eredményeik a
37-200 keV
energiatartomanyban ol
hasznalhaténak bizonyultak.



Pfeifer és Olson szamitdsaiban
hélium atomot bombdazott
kilonb6zo6 ionokkal. N,

Becker és MacKellar hidrogén —
atom Ukdzését vizsgalta
hidrogén atommal (1979).

Az autdionizacié elkerulése
érdekében bevezetett
fuggetlen-elektron kozelitéssel
a modell veszitett
pontossagabdl.
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* A modell altalanositasa még
varat magara a 70-es evekben

Valétlan autoionizacié 1ép fel

|
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V 4 Iy 4

 Autoionizacio hélium atomban

A hélium harom-test rendszer
fazistere 3*6=18 dimenzids.

Tomegkozéppont “megmaradas”
Impulzus megmaradas

Impulzus momentum megmaradas
Energiamegmaradas

A mozgas valdjaban egy 8
dimenzids altérben zajlik
Nemlinearis rendszer

|

A4

Kaotikus konzervativ, zart rendszer
> Periodikus palya

> Kvaziperiodikus palya

> Kaotikus palya
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* A hidrogén utkozési
folyamatainak feltarasa
fontossa valik a fuzios
reaktorok szempontjabol




- Az AP modell altalanositasa

tobbelektronos rendszerekre
A Kirschbaum-Wilets modell (1980)

* Heisenberg-féle * Pauli-féle kizarasi elv
hatarozatlansagi relacié
ripizEyh ryp;=&ph
\ \V
* Heisenberg-potencial * Pauli-potencial
(%Hh)z I'iDi * (EPh)Z I'ij Pij )
. p.l= —_ — VvV D)= 1—
VH(rl’ pz) 40(,“]"12 EXP((X[]_ EHh ]) P(rl] py) 4(1“]'3 EXP(O(.[ Eph ])

Ey=rop, ! A Azonos spinek esetén



- A Pauli és a Heisenberg

potencial

Kvazi-klasszikus megkozelités

Impulzusfliiggd

Taszit6é potencial
Biztositja az alapallapoti
energiat

Biztositja a stabilitast

A keménység paraméternek
nincs hatasa, ha 40<a<100

Mas formuldk is bevalnak
A Hamilton-flggvény igy:
Hy,=H+V +V,

H0:T+VCoul

Az extra potencialok nem
okoznak problémat, mert

a rendszer veluk egyutt is
konzervativ

szerepuk kizarélag az,
hogy a rendszer elkerulje
a fazistér
kvantummechanikailag
tiltott régioit

gyorsan lecsengenek, igy
az id6 legnagyobb
részében a tdomegpontok
mozgasara csak
minimalisan hatnak



- A Heisenberg-potencial

A Heisenberg-potencial tavolsagfiggése hélium

(Euh)

Vylr,p: )=
H( i p) 4(X,Mrl.

atomban

T |
Heisenberg-potencial

£,=r,p, | h=0284

r,=0.6a.u.

po=1.4au.
u~1a.u.
h=1
a=45

Coulomb-potencial

WV (Hartree)




- James Cohen munkassaga

Cohen 1998-ban

energiaminimalizaciés eljarasaval a

pluténiumig (Z=94) bezardlag az

0sszes elemre meghatarozta a |

Kirschbaum-Wilets modellben O

reprezentalt atomok alapallapotat. F @ ve ap e
Kiszamitotta az alapallapoti L, QHEEEEEEE;“I‘IE%:%; gggﬂiﬁ
energidkat, az elsé és masodik o L C e tabeg e, MEggiRiipgg
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az elemek periodikus tulajdonsagai, I
és az elektronrendszer héjstrukturat :
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Stabilizalta az 0sszes kvazi
klasszikus atomot.

Helyesen irja le az
alapallapotot.

Jol becslli az atomok teljes és
ionizaciés energia értékeit.
Szamos molekula is stabilnak
mutatkozott a modellben.

A 80-as években a mdédszer a
,Fermi molekula dinamika”
nevet kapta és sok szamitas
alapjaul szolgalt. Ezek foképp:
Atomi Utkozések

FirstIP and - ¢, (au)

Atomok erés mezokben

* A Kirschbaum-Wilets modell
sikerei
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‘ A szimulator program

Felépités, mikodés




« Szoftver architektura

Kisérlet réteg

e CH++ Kisérlet

+ Programknyviar
+ Magas,

atomfizika-specifikus
absztrakcios szint

* Rugalmas

programozdi felilet

* Gyors futas  Kelesnhotds tpusok
 Szamos integralé [:, S
&

Szimulator réteg

algoritmus
;
* Egyszeru
bovithetbség |

Program kényvtarak




* A soktest-probléma
szamitogépes modellje

Pauli kolcsonhatéas Test Elektromos mezo
5
it erd kiszamitasa(Test)
erd kiszamitasal) Xz energia kiszamitasa(Test)
energia kiszamitasal) VX, VY, vz

| torneg megaddsalm)

| toltés m adésa:[?}

[ kezdafeltetel beallitésalx, v, z, vx, wy
I

v 6 v

Kolcsonhatas Rendszer Mezd
testek megadasal Test, Tes—» test regisztrélésaiTest) <»— erd kiszamitdsa(Test)
erd kiszamitasal) kolcsdnhatas regisztralasalk.h.) energia kiszamitasa(Test)
energia kiszamitasal) mezd regisztralasalMeza)
Ao B
™
Heisenberg kﬁl:ﬂinhatéd Coulomb kolcsonhatas Magneses mezd
erd kiszamitédsalTest)
erd kiszamitasal) erd kiszamitasal) energia kiszamitasa(Test)
energia kiszamitasa() energia kiszamitasal)




* Szimulator interfész példa

Hélium atom létrehozasa

Tomegpont (mag)
Tomegpont (elektron)
Tomegpont (elektron)
Coulomb koélcsdnhatas
Coulomb koélcsdénhatas
Coulomb koélcsénhatas
Heisenberg kdlcsdnhatas
Heisenberg kolcsonhatas

L

SzUkségtelen deklaralni
a mozgasegyenletek
matematikai formulait




* Az atom szamitogépes
modellje

Kémiai elem Atom
vegyjel mag elem
atomszam mag tomege

elektronkonfiguracic
T kélcsbnhatésok

[ elektronok véletlenszernl elrendezése [
[ kolcsonhatasok |&trehozdsa f

pozicid

adésa (x,y, 2}

T
sebesseg m a (v, vy, v
LDl SO L T

im|::|u|ZL.|s lekérdezése

atomszam (elem) tel{a energia lekérdezése
Etﬂﬂﬁﬂm\“—‘i lelern) pélya kotési energia lekérdezése (palya)
atompalysk (elem) palya impulzusmomenturn lekérdezése (palya)
Y o)
/ |
7 |

Abrines-Percival atom

|
Kirschbaum-Wilets atom

elektronok véletlenszerl elrendezése
kiilcsdnhatédsok |[étrehozdsa
Kepler-egyenlet megoldasa

elektronok véletlenszer elrendezése
kolcsdnhatédsok |&trehozdsa




- Atom interfész példa
Utkozési elrendezés definidlsa

 Hélium atom létrehozasa
 Atom pozicionalasa
 Lovedék létrehozasa

* Ldvedék pozicionalasa

* Lovedék sebesség beallitasa

Q>




* Proton — hidrogén utkodzés
. szamitasa




* A mérés osszefoglalasa

 Hidrogén Utkozik célatom
proton lovedékkel

* Abrines-Percival modell

e CTMC moédszer

 Hataskeresztmetszet szamitas
az ionizaciora és az
elektronbefogasra vonatkozdan

 Lovedék energia 20keV és
600keV kozott

* A cél a szimulator program
helyes mikddésének
bizonyitasa



« Az utkozési rendszer

Potencialis energia:

°
yA 1 yA
Ve—————
Fpr Tpr TI'm
 Mozgasegyenletek: « Utkozési elrendezés:
. Pr s Py s D
rT_m_ Fp=—" r=— Y,
T p 1 P?\
. . —
s 7 rr=—rp _7 re—r, \ re
Pr > > Y b
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- r,—r. r,—r,
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|rP_rT| |rp r1|
- r.—r, r,—r,
5=z _}T _}13_ _’1 _}p3
|rT_r1| |r1_rp|




« Kezdeti feltételek

* Egyenletes eloszlas szerint valasszuk meg véletlenszerlen
> az ellipszispalya excentricitasanak négyzetét
0<e <1

> az ellipszispalya idOvel aranyos paraméterét

0 <60, <2n

> a palya térbeli elforgatasanak harom Euler-szogét

—n < @ < m —1 < cos(0) < 1 —n < n <7
> az impact paramétert
0 < yp < by, Yo=b
* Oldjuk meg a Kepler-egyenletet (u: excentricitas szoge)

0,=u—esin(u)



A kezdeti feltételek beallitasa

1) Helyezzik a magot az origdba.

2) Helyezzik az € excentricitasu Kepler-palyat az y-z sikba ugy, hogy
egyik gyujtépontjaban a mag legyen, és a palya nagytengelye a z
iranyba mutasson.

3) Helyezzuk az elektront a palya u excentricitas szogl pontjaba.

4) Végezzik el az Euler-elforgatast a mag kordl.

5) Helyezzuk a I6vedéket (0, b, -50) pozicidba

6) Allitsuk be a I6vedék z irdnyl sebességét az Utkdzési energidnak
megfelelben




* Integralas

A célmag és a lovedék kozti 50 Bohr tavolsag eléréséig

. Runge-Kutta Dormand-Prince mddszerrel
> Otod rendl

> Adaptiv
AE

> total —6
—E <10

 Energianként 1.000.000 palyat szamitottunk Ki

a

50 Bohr \ 50 Bohr

/
A
\/
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A lejatszodott
folyamat
beazonositasa a
relativ két-részecske
energiak
polaritdsanak
meghatarozasaval
torténik a rendszer
végallapoti fazisaban.

« Kimeno csatornak

VETE Lovedék- Folyamat
elektron elektron
i lonizacio
+ Befogas
- Direkt folyamat
- ,dontetlen”

T




* loniz
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hataskeresztmetszete

! !
Jelen eredmeény, CTMC
J.5.Cohen (1982), CTMC
M.B. Shah (1981), kisérlet
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- Elektronbefogas
hataskeresztmetszete

o (au?)

! !
Jelen eredmeény, CTMC
J.5.Cohen (1982), CTMC
G.W. McClure (1966), kiserlet
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A hataskeresztmetszetek

statisztikus hibaja

25
30
37.5
50
75
100
150
200
300
400
600

1.89+0.57 %
2.65+0.48 %
3.79+0.39 %
5.11+£0.34 %
5.15+£0.33 %
4.42 £0.36 %
3.19+0.43 %
2.48 £0.49 %
1.69 + 0.60 %
1.27+0.70 %
0.86 + 0.85 %

10.7 +£0.22 %
8.95+£0.25 %
6.59 £0.29 %
3.57+£0.41 %
1.11+0.74 %
0.43+1.2%
9.8e-2+£2.5%
3.2e-2+4.4%
6.0e-3 + 10 %
1.3e-3£21 %
5.6e-4 +33 %
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‘ * Proton = hélium utkozés

szamitasa




* A mérés osszefoglalasa

* Hélium célatom utkozik proton
|6vedékkel

* Kirschbaum-Wilets modell
> Heisenberg-potencial
> Pauli-potencial nincs (T,1)

e QCTMC mobdszer
« Hatdskeresztmetszet szamitas
» egyszeres ionizacidra

> egyszeres
elektronbefogasra

 Lovedék energia 20keV és
600keV kozott



e Heéelium atom a

Kirschbaum-Wilets modellben

 Hamilton fUggvény:

2 2 2
an+p1+p2—£—£+i+VH

zmn 2rne 2me rnl rnZ r12

|mnl_5i_meﬁn|
mn+me

r == D,i= i=1,2

 Mozgasegyenletek:

(rnl ’pn1)+VH(rn2’ pn2)

n, 1, 2) nem azonos a
szokasos kinetikus impulzussal.

P vektor” (a =

p(}.im(}.r(l

# :é+ m, 0Vy(ru,pu) (m,pi—m,p,) ﬁ __Z (Fi=7) 1 (F—=75) _aVH(rnl)pnl) (Fi=77)
' m mn+me apnl |mnﬁl_meﬁn| ' ril |_’1_f1'1| riZ |T_'1 F2| ar‘nl |F F'
’:'» é m, a‘/H<r‘n2) pn2) (mnﬁz_meﬁn) ﬁ __A (FZ_FH) 1 (Fl_f;) a‘/H( n2apn2) ( Z_Fn)
? m2 mn+m apn2 |mnﬁ2_meﬁn| : rig |F2_Fn| riz |F1_':;| ar'nZ |rT;_Fn|
F:E— m, aVH(rnl’pnl)(mnﬁl_meﬁn)_ m, a‘/H<r‘n2’pn2) (mnﬁZ_meﬁn)
! n mn+me apnl |mnﬁ1_meﬁn| mn+me aan |mnﬁ2_meﬁn|
ﬁ—A(F F) A(r_‘;_f’n)_i_aVH(rnl’pnl) (F )+8VH(rn2’pn2)<F2__;l)
B e B Sl e Or,; =7 or,  Ir—r]



* Az elektronpalyak kezdeti

feltételei

 Szimmetrikus

« Erint§ irdnyl sebesség

« A palyasugarat a kotési
energia irodalmi értékhez
valé illesztésével hangoltuk

« Véletlen Euler-elforgatas

Fizikai tulajdonsag Jelen Irodalmi

modell érték

Kotési energia 2.903 Ha 2.903 Ha

Els6 ionizacios energia | 0.991 Ha 0.903 Ha

Atlagos atomsugar 0.6 Bohr 0.6 Bohr

Palya ,,impulzus” 1.8 a.u. 1.4 a.u.

0.2 -

y (a.u.)
[=]

02+
04 F

-0.6 - . . - N .




« Az uitkozési rendszer

e Hamiltoni:

H:H0+VH(rn1,pn1)+ VH(rnZ, an)

2 2 2 2
_ P, P P 2 2 1 1.2 1
2mn 2mt 2me 2]'—ne rnl rn2 rtl rt2 rnt r12

H,

e Utkdzési geometria:




 Kimeno csatornak
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- Egyszeres ionizacio
hataskeresztmetszete

10

o (au?)

Jelen eredmény, QCTMC @
D. Zajfman, QCTMC  ©
Dubois, kiserlet

1000




- Egyszeres elektronbefogas
hataskeresztmetszete

9 ! ! ! !
Jelen eredmény, QCTMC @
D. Zajfman, QCTMC  ©
g L De Heer, kisérlet
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- Tovabbfejlesztési otletek

MezOk kezelése
> Elektromos

> Magneses

> Elektromagneses hullam

» Elektron-elektron és az elektron-mag kdzti magneses
kolcsonhatasok figyelembe vétele

* A Pauli-potencialba vonjunk be mas konjugalt parokat is
> Pl. impulzus momentum(kulénbség) * orientacio(kilonbség)

* Volfram szamitasara van igény




Koszonom a figyelmet!
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